
MÉTODOS EM MECÂNICA QUÂNTICA MOLECULAR 

Ementa: As equações de Hartree-Fock. Os operadores de Coulomb e de troca. O operador 

de Fock. Energias orbitais e o teorema de Koopmans. As equações de Hartree-Fock-

Roothaan para camada fechada e aberta (tratamento restrito e não-restrito). Conjuntos de 

base para cálculo de propriedades de átomos e moléculas. O método de interação de 

configurações (CI). CI truncado. CI e extensividade. Teoria de perturbação de Rayleigh-

Schrödinger MBPT. O método "Coupled-Cluster. O método da coordenada geradora 

Hartree-Fock. A solução das equações de GHW-HF. Introdução aos métodos semi-

empíricos e suas parametrizações. 
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