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Neste trabalho, foram calculadas as atividades de espalhamento Raman descritas pela Teoria 
da Polarizabilidade de Placzeck, as bases de pseudo-potencial pStuttgart foram estudadas em 
relação à base completa Sadlej-pVTZ, no nível de teoria CCSD. Primeiramente calcularam-se 
estas propriedades para cinco moleculas de pequeno porte (H2O, NH3, CH4, NH3 e C2H2) 
utilizando a Sadlej-pVTZ e, em seguida, os mesmos cálculos foram realizados com a 
pStuttgart, ambos no nível de teoria CCSD. Os resultados obtidos pelo pseudo-potencial foram 
comparados para cada frequência de excitação e o que observou-se foi que o ECP subestimou 
os valores obtidos, por exemplo, para a molécula de acetileno, a atividade Raman calculada 
com o pseudo-potencial obteve 101,5 como resultado, enquanto com a base completa 106,8 e 
experimentalmente obteve-se 125,5 ± 11,6 para uma dada frequência. Apesar deste desvio, os 
dados foram relativamente compatíveis e o desvio relativo máximo obtido entre eles foi da 
ordem de 20%. Pode-se concluir que o ECP estudado produz resultados aceitáveis para o 
cálculo de intensidades Raman a um custo computacional bem menor que o das bases full-
electron tornando-se uma alternativa para o estudo de para moléculas grandes com um 
número grande de elétrons. 
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