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APLICACOES DO METODO MONTE CARLO QUANTICO NO CALCULO DE ENERGI|AS E
PROPRIEDADES ELETRONICAS PARA ESTADOS FUNDAMENTAL E EXCITADOS DE
MOLECULAS DIATOMICAS SIMPLES

Gabriel Paiva Sousa (Bolsista PIBIC/CNPq), Leandro de Abreu e Prof. Dr. Rogério Custodio
(Orientador), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

Este projeto corresponde a uma avaliagdo do uso do método Monte Carlo Quantico no estudo da
energia de moléculas simples em geometrias fora do equilibrio, no estado fundamental e em
estados excitados de baixa energia. A partir dos resultados obtidos e comparac¢des com resultados
da literatura, observa-se uma excelente concordancia nos resultados obtidos para a molécula de
H2 e LiH no estado fundamental, principalmente levando-se em conta que foram utilizados apenas
as fun¢éo de onda guia da respectiva geometria de equilibrio para a obtencéo de todos os pontos
da curva de potencial. A dissociacédo € correta e o nivel de precisdo é consideravel em relacéo a
métodos tradicionais e mais elaborados de estrutura eletrénica. Os resultados para os estados
excitados singlete e triplete sugerem a necessidade de um estudo mais profundo com alternativas
de funcdes de onda. Esta declaracdo € em carater mais geral, uma vez que novas funcdes de
onda podem estar associadas a melhores conjuntos de base ou maior nimero de determinantes
ou ao uso de um determinante sem a separacao de spins através da teoria de matriz densidade.
(CNPq, FAPESP)
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