
Química Computacional I 
 
Créditos: 04 
Carga Horária: 60 horas 
 
Ementa: Revisão de Mecânica Quântica. O Método de Hartree-Fock. Teoria do Orbital 
Molecular. Construção dos Conjuntos de Base. Métodos Correlacionados (Pós-Hartree-
Fock). Teoria do Funcional da Densidade. Métodos Atuais. 
 
Programa: 

1. Revisão de Mecânica Quântica. 
 Função de Onda; 
 Operador; 
 Átomo de Hidrogênio; 
 Determinantes de Slater; 
 Átomos Multi-Eletrônicos 

 
2. O Método de Hartree-Fock. 

 Energia de um Determinante de Slater; 
 As Equações de Hartree-Fock e o Método Variacional; 
 Operadores de Coulomb e de Troca; 
 O Método Auto-Consistente; 
 Falhas da Aproximação Hartree-Fock. 

 
3. Teoria do Orbital Molecular. 

 A Introdução das Funções de Base; 
 As Equações de Hartree-Fock-Roothaan; 
 Matriz de Densidade; 
 A Ortogonalização da Base e o Método Iterativo. 

 
4. Construção dos Conjuntos de Base. 

 A Introdução das Funções Gaussianas para representar as Funções de 
Slater; 

 
5. Métodos Correlacionados (Pós-Hartree-Fock). 

 O Método de Interação de Configuração (CI); 
 Teoria de Perturbação de Moller-Plesset (MPn); 
 O Método MCSCF; 
 Os Métodos Coupled-Cluster (CC). 

 
6. Teoria do Funcional da Densidade. 

 As Equações de Khon-Sham e a Densidade Eletrônica; 
 Principais Aproximações e Métodos envolvidos na Teoria DFT. 
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