






Interação de Configuração (CI)
- Molécula de Hidrogênio: cálculo dos estados
0 (fundamental), 1,2 e 3 (excitados)

- Sem CI: curvas dos estados 0 e 3 se cruzariam
em um dado valor de R.

-Com CI: “anticruzamento” pois tem a mesma
simetria (pertencem ao mesmo multipleto).simetria (pertencem ao mesmo multipleto).



Comparação HF x CI para H2
- CI para H2
-ECI – EHF para o estado fundamental
- Resultado experimental: Re=1.401 a0 . 

Hartree-Fock para H2:
Variação com tamanho
da base:

- SCF: Hartree-Fock
- SDCI: Considera excitações de 1 e 2 e-.
- DCI: Considera apenas excitações de 1 e-


