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Métodos compostos de quimica quantica sdo amplamente utilizados para reproduzir dados
termodinamicos com alta precisao. Dentre esses métodos, destaca-se a teoria Gaussian-n (Gn)
a qual apresenta excelentes resultados para calculos de propriedades termodinamicas com
desvios médios absolutos em relacéo a dados experimentais menores que 2 kcal mol™. A teoria
G3(MP2) apresenta um custo computacional elevado para moléculas grandes. Com o objetivo
de reduzir esse custo sem perder a precisdo dos resultados, introduziu-se o pseudopotencial
CEP, em substituicdo aos elétrons de caroco, na teoria G3(MP2), G3CEP(MP2). Para tanto se
removeu as seis primeiras funcdes de base internas para todas as bases de maneira a separar
os elétrons internos dos elétrons de valéncia. Até o momento, o desvio médio absoluto obtido
foi de 3,5 kcal mol ™ para o método G3(MP2)CEP contra 1.5 kcal mol™ do método G3(MP2) o
gue indica a necessidade de otimizacdo do método aplicado. Aplicagbes do mesmo método na
teoria G3 permitiram determinar propriedades termoquimicas com mesmo nivel de precisdo do

método original e com custo computacional até 70% inferior. (FAPESP, FAEPEX)
G3(MP2) - Pseudopotencial - G3CEP
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