Tarefa 11: Calculo de HA* e HBEB,

Agora calcule HAA (=HEBB):

HAA = / (Wi (r))” HYZ (r)d?r

Dado um R’, considere apenas as integrais no mesmo orbital
(R”=R’) e nos orbitais com R” nos sitios A mais proximos.

Quantos desses sitios A teremos?
Mostre que as integrais que aparecem sao todas idénticas a:

taa = /¢j‘4(r —a)AV(r)pa(r)d*r

R’ = nja; + njas
M= gax ; © Ae = fqul(r)AV(r)qu(r)dzr
a, = —aXx + —Sf
2 2 Despreze os overlaps diretos dos As vizinhos:
SAA :/@Z(I'ﬂ:al)¢14(r)d2r%0 etc



