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Introducéao

Em 1986, uma versdo integral das equacdes de
Griffin-Wheeler-Hartree-Fock (GW-HF) foi apresentada
na literatura', inspirada no Método da Coordenada
Geradora (MCG), introduzido por Griffin e Wheeler
nos anos 1950°. A versdo integral das equagdes de
Hartree-Fock foi denominada de Método da
Coordenada Geradora Hartree-Fock (MCG-HF) e uma
de suas primeiras aplicag6es foi na geragéo de bases
atdbmicas universais.

Recentemente, foi proposto por Barbosa e da Silva
uma modificagdo no modo de se obter as bases do
MCG-HF, gerando fungbes de base Gaussianas
acuradas tdo boas ou melhores quanto aquelas até
entdo obtidas, com a vantagem de serem mais
compactas e mais eficientes.

Esta modificagdo no esquema de escolha das
funcdes de base esta implementada no pacote
computacional denominado GENBASIS de uso do
grupo de Quimica Quantica do IQSC-USP.

Neste trabalho, aplica-se este novo esquema de
discretizagdo das equagdes GW-HF na obtencéo de
bases gaussianas atdmicas, via MCG-HF, a serem
usadas em célculos de atdbmicos e moleculares. Este
trabalho consiste de trés partes distintas: a) obtencao
das bases atbmicas estendidas; b) contragdo das
bases atdmicas estendidas; c¢) aplicacdo em
moléculas.

Resultados e Discussao

Neste trabalho, apresenta-se resultados das energias
para os atomos de Hidrogénio a Kriptdnio e estas sao
relativas as etapas a e b, mencionadas na introdugao.
Tem-se como objetivo principal aplicar as duas
primeiras etapas aos atomos de Hidrogénio a Bario e
a Ultima etapa em um conjunto de moléculas a serem
escolhidas.

Nossas bases conduzem a diferencas de energia,
comparadas aos resultados Hartree-Fock Numérico®,
menores que 1 mhartree.

Os calculos foram realizados utilizando o pacote
computacional GENBASIS do Grupo de Quimica
Quantica do IQSC-USP, instalado em uma
workstation IBM-RISC-6000 do Centro de Informatica
de S&o Carlos-USP.
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Conclusdes

Diante dos excelentes resultados obtidos das
energias para os elementos Hidrogénio a Kript6nio,
podemos afirmar que estes conjuntos de fung¢des de
bases sdo fortes candidatos a serem usados em
célculos moleculares.
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