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DESENVOLVIMENTO DE CONJUNTOS DE BASE USANDO EXPRESSOES POLINOMIAIS SEM
E COM EFEITOS RELATIVISTICOS EMPREGADAS NO ESTUDO DE PROPRIEDADES
ELETRONICAS
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O uso da fungdo de onda da equagdo de Schoedinger permite a descricdo de propriedades
eletrbnicas de espécies quimicas. Esta equagédo possui solugdo exata somente para sistemas
monoeletrénicos. Sistemas multieletrénicos sé podem ser estudados com aproximagdes. Assim,
em sistemas moleculares, a fungdo de onda pode ser representada por orbitais moleculares, e
estes por sua vez, como uma combinacao linear de orbitais atdmicos. Os orbitais atdbmicos podem
ser descritos por fungdes gaussianas, as quais tém forma geral exp(-arz). Neste trabalho utilizou-se
polinémios para a representacédo do conjunto de expoentes a (denominado conjunto de base). Os
conjuntos de base foram gerados em ambientes ndo-relativistico (sem e com correlagéo eletrénica:
HF, MP2 e DFT, respectivamente) e relativistico. Como exemplo tem-se o atomo de CIl onde o
polindmio que melhor descreveu o conjunto de base foi o de quinto grau, tanto para o método HF
como para MP2 e DFT. No ambiente relativistico observou-se que os conjuntos de base procuram
representar os elétrons da camada interna (contracdo da nuvem eletrdnica), sendo que resultados

com polindmios de grau cinco e dez nao foram muito diferentes.
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