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‘ Interacao de Configuracao (Cl)
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- Molécula de Hidrogénio: calculo dos estados
O (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).




‘ Comparacao HF x Cl para H,

- Cl para H,
-ECI — EHF para o estado fundamental
- Resultado experimental: R,.=1.401 a, .

Hartree-Fock para H,:
Variacdo com tamanho

da base:

Table 9.3 Calculated properties of dihydrogen*
Basis set H,

Basis set  {E(DCI) — E(SCF)})/ |E(SDCI)— E(SCF)}/ R.(SDCI)/aq
STO-3G 1.346 (1073 Ey) (107 Ep)
4-31G 1.380
6-31G 1.380 STO-3G  -20.56 —20.56 1.389
6-31G** 1.385 4-31G —24.87 —24.94 1.410
Gibeariad 1.401 6-31G" —33.73 —33.87 1.396

* The energy differences (in hartrees, Table 9.1) are calculared at 1.44,.

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




