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Sinopse.  Neste trabalho são apresentados os expoentes e os coeficientes de uma nova base atômica do tipo 

Double-Zeta para o átomo de Boro. Como obtido, a energia do estado fundamental Hartree-Fock para o Boro 

nessa nova base é menor que a energia para o Boro obtida com a base Double Zeta padrão. 

Em trabalhos anteriores, foram construídas no-

vas bases atômicas mínimas para os átomos da pri-

meira linha da tabela periódica [1]. Tais bases fo-

ram obtidas através da otimização direta do funcio-

nal Hartree-Fock do átomo com o algoritmo Gene-

ralized Simulated Annealing, HFGauss–GSA. Recen-

temente, usando este algoritmo, foram obtidas no-

vas bases atômicas Double Zeta (DZ) para os áto-

mos de Lítio e Berílio [2]. As energias atômicas 

Hartree-Fock (HF) obtidas com estas novas bases 

são melhores que aquelas obtidas com as bases mí-

nima e DZ padrão. Estas novas bases foram aplica-

das em algumas moléculas formadas por átomos da 

primeira linha da tabela periódica, em cálculos de 

energias Hartree-Fock (HF) e CI-completo e para 

calcular momentos de dipolo elétrico permanente 

[2,3] e momento de quadrupolo elétrico [4] usando 

o método Multi-Reference Hartree-Fock Configura-

tion Interaction (MRHFCI). 

O método HFGauss–GSA consiste na otimização 

direta do funcional Hartree-Fock do átomo, toman-

do simultaneamente como parâmetros variacionais 

os coeficientes da expansão atômica orbital das 

funções de base e os coeficientes e expoentes das 

funções gaussianas que definem o conjunto de fun-

ções da base. 

Por outro lado, as equações HF são não-lineares 

e tem, em princípio, várias soluções [5]. Desta for-

ma, para cada sistema, pode-se determinar diversas 

soluções Hartree-Fock com as simetrias de ponto e 

spin adequadas. Pode-se utilizar então cada um dos 

extremos HF para construir uma base do espaço CI-

completo. No método MRHFCI são empregados 

vários extremos HF como referências para expandir 

a função de estado. 

Neste trabalho utiliza-se o método HFGauss–GSA 

para obter uma nova base DZ para o átomo de Bo-

ro. Foram implementadas modificações no código 

FORTRAN do HFGauss–GSA e, no presente estágio, 

estão sendo realizados ajustes para obtenção dos 

melhores parâmetros GSA (qA, qV e qT) para este  

particular processo de otimização. A nova base ob-

tida com esta abordagem será usada em cálculos 

MRHFCI para sistemas envolvendo átomos de Bo-

ro. 
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