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1) IDENTIFICACAO
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2) EMENTA

Alguns aspectos da quimica quantica computacional. A filosofia da quimica quantica
computacional. O que se pode fazer com a quimica quantica computacional. Otimizagdo de
geometria. A aproximacdo de Born-Openheimer. O conceito de superficie de energia potencial.
ponto estacionario € modos normais de vibragao. Energia de ponto zero. Métodos de calculos ab
initio. Os principios do calculo ab initio. Atomos monoeletronicos. Atomos polieletronicose
moléculas. Célculos de orbitais moleculares. As equagdes de Hartree-Fock. Teoria do campo
autoconsistente. O teorema de Koopman. Bases. Orbitais tipo Gaussiano e orbitais tipo Slater.
Classificagdo dos conjuntos de bases. Contragdo de bases. Potencial efetivo do carogo.
Superposicdo de erros. Teoria de funcional densidade (DFT). Os principios béasicos da DFT. O
método de densidade local. O método do gradiente-corrigido. Métodos hibridos. Principais
aplicagdes do método DFT. Métodos de correlagdo eletronica. Interacdo de configuracdo. Método
autoconsistente multiconfiguracional. Teoria de perturbagdo de Moeller-Plesset. Método coupled-
custer.
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