Célculos MHHFCI para a molécula BH na base double-zeta
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Sinopse. Séo apresentados resultados de calculos MRHFCI da energia total e do momento de dipolo elétrico

permanente da molécula BH na base double-zeta.

A equacdo Hartree-Fock (HF) é ndo-linear e
tem, em principio, varias solucGes [1]. Em trabalhos
anteriores [2, 3] foi introduzido um método de Inte-
racdo de Configuragdes Multi-Referéncia, baseado
nas solugdes HF (MRHFCI). Neste método, séo
empregados varios extremos HF como referéncia
para expandir a fungéo de estado. Para cada sistema
sdo determinados diversos extremos HF com as
adequadas simetrias da ponto e spin.

Com o0 " extremo HF pode-se construir uma
base do espaco Cl-completo. Com 0 o™ extremo
HF é construida a base B” e o conjunto de bases B”
é um sistema gerador, G, do espaco Cl-completo.
Embora as bases B gerem 0 mesmo espaco, as cor-
respondentes configuragdes dessas bases tem distin-
tos conteudos de informagdo quantum mecénica
(QMCI). Desta forma, n6s podemos usar bases mis-
tas para formular o problema ClI, isto é, bases multi-
referéncia HF (MRHF) que incluem vetores de G
originados de diferentes bases B” [2 — 5], para cal-
cular a energia e propriedades de moléculas usando
reduzidas bases MRHF.

Neste trabalho, nds temos dezenove solugdes HF
'S" * obtidas para a molécula BH na base double-
zeta (DZ). Foram construidas vérias bases e no pre-
sente estagio estdo sendo realizados os calculos
MRHFCI correspondentes. Alguns resultados inici-
ais para 0 momento de dipolo elétrico permanente
sdo mostrados na Tabela 1. Nesta tabela, a primeira
e a segunda coluna indicam, respectivamente, o
namero de configuracdes e os extremos HF utiliza-
dos no célculo; a terceira e a quarta coluna indicam,
respectivamente, a energia total e o0 momento de
dipolo obtidos.
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Tabela 1. Calculos MRHFCI para o BH com bases DZ.*

~ Energia
CSFs  Solucdes HF MRHECI
509 A, B -25,1735411  1,2877
224 A, B -25,1705878 1,2790
392 A, C -25,1739969 1,2599
275 A, C -25,1733817 1,2839
206 A, C -25,1739570  1,2503
280 A, C -25,1738091  1,2893
272 A, C -25,1736121  1,2815
468 A, C -25,1740046  1,2554
308 A, C -25,1740030 1,2857
411 A, C -25,1736892  1,2880
380 A, C -25,1739150 1,2756
495 A, D -25.1736018 1.2862
423 A, D -25.1730140 1.2961
555 A, D -25.1714961 1.2786
556 A, D -25.1711144  1.2756
2575  Cl-completo -25,1740150 1,5246

* Energias das referéncias HF usadas (a.u.): A =
-25,1133953; B = -22,3616984; C = -21,0350311;
D = -3,9164023; Valor exp. dipolo: p = 1.270 de-
bye; Distancia interatbmica: R = 2.329 bohr.
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