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O USO DO METODO MONTE CARLO QUANTICO PARA O CALCULO DE ENERGIAS DE
IONIZACAO DE VALENCIA E CAMADAS INTERNAS DE MOLECULAS DIATOMICAS
Eduardo José Creatto (Bolsista FAPESP), Leandro de Abreu e Prof. Dr. Rogério Custodio
(Orientador), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

O interesse em energias de ionizacdo pode ser identificado pelo seu uso frequente em
diferentes areas da ciéncia, por medidas experimentais precisas e estimativas tedricas que
proporcionem interpretacdo de dados de espectroscopia fotoeletronica, por exemplo. Os
métodos denominados de Monte Carlo Quéntico vém sendo identificados como um dos
modelos mais promissores em termos de nivel de precisdo proximo do exato para sistemas
atdbmicos, moleculares e solidos. O presente projeto aplicou o Monte Carlo Variacional e o
Monte Carlo de Difus@o através dos programas desenvolvidos pelo grupo para o calculo de
curvas de potencial no estado fundamental e estados ionizados eletrénicos, bem como
obtencdo de pardmetros espectroscépicos destas para a molécula LiH. As simulagcBes
realizadas utilizando-se funcBes de onda guia provenientes de calculos Hartree-Fock
mostraram-se capazes de corrigir efeitos de correlacéo eletrdnica, visto que a energia obtida na
geometria de equilibrio, por exemplo, é -8,07148 u.a., apenas 0,00018 u.a. abaixo da exata. As
mesmas condi¢cdes foram mantidas, e acrescentou-se 9 parametros de correlagdo explicita de
Boys, obtendo-se uma energia de -8,07068 u.a., apenas 0,00062 u.a. acima da exata. Valores
de propriedades espectroscopicas também atingiram preciséo significativa. Curvas de potencial
obtidas para célculos apresentam minimo bem menos pronunciado. Porém resultados mais
conclusivos das propriedades destas curvas de dissociacdo estdo em estudo. (CNPq,
FAPESP, FAEPEX)

Monte Carlo quantico - Potencial de ionizacéo - Parametros espectrocdspicos



	O USO DO MÉTODO MONTE CARLO QUÂNTICO PARA O CÁLCULO DE ENERGIAS DE IONIZAÇÃO DE VALÊNCIA E CAMADAS INTERNAS DE MOLÉCULAS DIATÔMICAS

