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Introducao |

Nas Ultimas décadas uma incessante busca por
métodos quanticos com uma elevada preciséo, tem
sido o tema de muitos estudos, dentre os quais se
destacam os de certas propriedades, como o
potencial de ionizacédo (PI). O estudo de potenciais
de ionizacao por estes métodos séo freqiientemente
usados em muitas areas da ciéncia, tanto do ponto
de vista experimental quanto teérico, o que é crucial
para a interpretacdo de diferentes espectros
fotoeletronicos."*> Com o objetivo de estudar os
potencias de ionizagBes sucessivos dos atomos do
1% 2°e 3°periodo, propde-se utilizar dois método s
de calculos nestes estudos os quais sdo o Coupled
Cluster com triplas excitacbes e funcdo de base
aug-cc-pVQZ (CCSD(T,E4T, full)/aug-cc-pvVQZ) e o
método compostos Gaussian - 3 (G3). O Método G3
embora muito utilizado para calculos de potenciais
de ionizacdo nunca foi testado para ionizacdes
sucessivas.

Resultados e Discussao |

Foram calculados o0s potenciais de ionizacéo
sucessivos para todos os atomos do 1° 2°e 3°
periodo da tabela periddica. Todos os célculos
foram realizados utilizando o programa gaussian 03.
Os desvios médios absolutos (MAD) dos métodos
estdo representados na figura 1, sendo que o0s
desvios do 1°e 2°periodo foram analisados como
pertencente a um dnico conjunto.
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Figura 1. Desvios Médios Absolutos (MAD) em
eletrovols (eV)
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Com os resultados apresentados na figura 1,
observamos pelos valores dos desvios médios
absolutos do primeiro conjunto (1°e 2°periodo), G 3
=0.298 eV e CCSD = 0.302 eV, que os valores séo
praticamente iguais. Ja os potenciais de ionizagao
para o 3° periodo, G3 = 1.964 eV e CCSD = 2.626
eV, apresentam uma maior diferenca entre os
métodos, e também maiores desvios.

Com os resultados apresentados acima pode-se
notar que, no caso de elementos mais leves, o0 erro
associado é menor, enquanto que ha um aumento
no erro com o aumento do nimero atémico. Outro
ponto importante € o aumento do erro quando
lidamos com ioniza¢cdes mais internas (ionizaces
de caroco), principalmente para o terceiro periodo,
essas que podem chegar a 18, 19 eletrovolts, como
€ 0 caso da 18° ionizagdo do argbnio, resultados
estes dos métodos G3 e CCSD respectivamente. O
significativo desvio das ioniza¢gBes mais interna pode
ser atribuido a auséncia dos efeitos relativisticos ou
funcéo de base mais apropriada.

Quando analisamos os desvios médios totais do
1° 2°e 3°periodos para ambos os métodos, 1.428
eV para o G3 e 1.879 eV para o CCSD(T)),
observamos que o método G3 apresenta uma
vantagem sobre o método CCSD para os calculos
de potenciais de ionizacéo sucessivos. Embora haja
poucos estudos na literatura a comparacéo entre 0s
métodos mostrou a grande eficiéncia do método
composto G3.

Conclusdes |

Foram calculados os potencias de ionizacéo
sucessiva para todos os atomos do 1° 2°e 3°
periodo. Os resultados mostram que o método G3
apresenta um desvio médio absoluto, de 0.45 eV
menor do que o CCSD(T,EA4T ,full)/aug-cc-pVQZ.
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