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Abstract

The molecular physics seeks to explain the physical
and chemical properties of molecules. Which includes the
Coulomb’s law, kinetic energy, potential energy, Pauli
exclusion principle, and others to explain and predict
observations. In our study we consider the wave function
of the structure to an operator of many electrons (e.g.
Hamiltonian) and discuss its shape. We start with the time
independent Schrodinger equation and introduced the
approach of Born-Oppenheimer then the approach of
Hartree-Fock [1], where it is used determinants of Slater
for the construction of the orbital that will give less power,
using this variational method. We study the Hartree-Fock
method restricted to open layers and closed as a first
approximation. Soon after, we left for methods, more
efficient, called Post-Hartree-Fock, which saw the
configuration interaction methods, theory of the
disturbance of many bodies and the density functional
theory (DFT) [2-5]. Also approach the methods of
Quantum Monte Carlo, the computational methods for
solving these problems.

Introducao

A fisica molecular busca explicar as propriedades
fisicas e quimicas das moléculas. A qual inclui a lei de
Coulomb, Energia Cinética, Energia Potencial, principio
de exclusdo de Pauli e muito outros para explicar e prever
observagbes. Em nosso estudo nos consideramos a
estrutura da funcdo de onda de um operador de muitos
elétrons (e.g., Hamiltoniano) e discutimos a sua forma. Nds
comecamos com a equacdo Schrédinger independente do
tempo e introduzimos a aproximacdo de Born-
Oppenheimer em seguida a aproximacao de Hartree-Fock,
onde se é utilizado determinantes de Slater para a
construcdo do orbital que dara a menor energia, utilizando
para isso métodos variacionais. NGs estudamos o método
de Hartree-Fock restrito de camadas abertas e fechadas
como uma primeira aproximacgdo. Logo depois, partimos
para métodos, mais eficientes, hamados de Pos-Hartree-
Fock, o qual vimos os métodos de interacdo de
configuracéo, a teoria de perturbaces de muitos corpos e
a Teoria do Funcional de Densidade (DFT) [2-5].
Abordamos também os métodos de Monte Carlo Quantico,
métodos computacionais para a resolucdo desses
problemas.

Material e Métodos

Os materiais utilizados foram livros e periddicos. Os
quais foram utilizados para elaborar seminarios dirigidos
pelo bolsista.

Conclusoes

Nestas notas discutimos sobre teoria de perturbacGes de
muitos corpos e depois sobre a teoria do funcional da
densidade, abordamos os calculos que achamos mais
importantes. Tentamos tornar tratamento formal o mais
simples possivel. Essas teorias sdo aplicadas em campos
como Fisica Molecular e do Estado Sélido; em Ciéncias
dos Materiais; em Quimica; em Bioguimica; em Geologia
e em Astrofisica. Depois disso passamos um pouco sobre
0 método computacional de Monte Carlo que €é a
ferramenta utilizada para os calculos apresentados nestas
notas.
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