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Utilizando-se um Método de Interacao de Configuragdes Multi-referéncia, construido com diversas solu¢oes HF (de uma
mesma classe de simetria de ponto e spin) como referéncias (MRHFCI), é feito um estudo sobre momentos multipolares
e propriedades elétricas das moléculas CO, HoO, Ho, H:}f‘, LiH e BH, no estado fundamental.

O método foi aplicado anteriormente no calculo do momento de dipolo dos sistemas BH, FH e LiH com base atomica
minima obtendo-se fungoes de estado que dao, com um reduzido nimero de configuracgoes, energias comparaveis as do
calculo Cl-completo na mesma base atomica e fornecem valores para o momento de dipolo com desvios dos resultados
experimentais da mesma ordem que os obtidos por uma variedade de métodos e calculos recentes.

Neste trabalho estamos estendendo estas aplicagoes para novos sistemas (CO e HoO na base minima - Hs e H;{ na base
triple-zeta - LiH e BH na base double-zeta). Para os sistemas ja estudados (LiH e BH na base minima) estamos ampliando
o conjunto das soluges HF utilizadas como referéncias nos calculos MRHFCI anteriores.




