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Introducao

O método de Hartree-Fock' é um método AB
INITIO de resolucéo da equacdo de Schrodinger, foi
desenvolvido na década de 30 por Douglas Hartree
e contribui¢gbes substancias de Vladimir Fock.

O estudo de moléculas confinadas data do inicio
do desenvolvimento da Fisica Quéantica e, um
desses estudos, é didaticamente utilizado em todos
0s cursos de fisica e de quimica quéntica, que é o
estudo da particula na caixa’. Um dos potenciais
utilizados para simular os efeitos de confinamento é
o Potencial de Yukawa®, amplamente difundido no
estudo de gases ionizados e plasma. As
propriedades atbmicas e/ou moleculares sao
alteradas em fungéo do potencial de confinamento.

Nesse trabalho utilizamos o Potencial de
Yukawa, com diversos fatores de blindagem, para
simular o confinamento da molécula HH® e
determinamos tanto a curva de energia potencial
guanto o modo de vibragdo, que pode determinada
pela aproximag&o harménica®, desde que a curva de
energia potencial possa ser aproximada por uma
equacao de 2° grau.

Resultados e Discussao

O método HF nos forneceu a curva de energia
potencial para a molécula HH* com diversos valores
para o fator de blindagem, ver figura 1.

——1.00
---125
“e-+ 1.50
——1.75
---=-2.00

ELE.ENERGY
&
1

Figura 1. HH® STO-3G

Destes dados, destacamos o valor da menor
energia encontrada, e a respectiva distancia
interatbmica. Determinamos, também, o ajuste de
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curvas polinomial na vizinhanca do ponto de minimo
destacado e determinamos a frequéncia de
vibracéo, ver a tabela 1.

HH" STO-3G
Energia C A
Fator de de Dlst_ancLa Frequéncia
. . . de Ligacéo 1
Blindagem | Ligacéo (cm™)
(u.a)
(u.a)
1.00 -1,117506 1,3460 5447.85
1.25 -0,986098 1,2225 6167.14
1.50 -0,840893 1,7015 4830.19
1.75 -1,379014 1,0800 7847.57
2.00 -2,252822 0,6360 16488.83

Tabela 1. Propriedades moleculares em funcdo do
fator de blindagem

Conforme o fator de blindagem aumenta a
distancia de ligacdo diminui, indicando um aumento
nos efeitos do confinamento.

Conforme relatado por Bielinska-Waz e
colaboradores* confirmou-se o deslocamento para o
azul nas frequéncias em que o confinamento se
fazem mais efetivos.

Conclusoes

As frequéncias de vibracdo calculadas para a
molécula HH" estdo em concordancias com dados
da literatura e de outros dados experimentais,
demonstrando a viabilidade, tanto do método HF
qguanto do codigo modificado que foram utilizados
nesse trabalho, para o estudo de sistemas
confinados.
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