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Temas e sistemas de interesse: 

Piridina - microssolvatação (Letícia) 
Cianoamina - dissociação e microssolvatação (Letícia) 
Sevoflurano, r-isoflurano, r-isoflurano e halotano - elástico, espectro de 
ressonâncias, comparação com os dados experimentais da UNL e com 
os resultados teóricos do IAM-SCAR. 
Tiofeno - excitação eletrônica (Giseli) 
Halogenetos - elástico, espectro de ressonâncias e mínimo RT (Matheus) 
Radiossensibilizadores - estado ligado (lei empírica de escala), elástico,  
espectro de ressonâncias (Murilo) 
Fluoro e clorobenzenos - estado ligado (lei empírica de escala), elástico, 
espectro de ressonâncias (Vitorino) 
Radiossensibilizadores - estrutura eletrônica (Cesar) 
Halouracilas - estrutura eletrônica (Raul) 
Cubano - elástico, espectro de ressonâncias (Thiago) 

Versão do SMC - serial X paralelo 

Versão do GAMESS - agosto de 2018, compilado pela Giseli

Espalhamento de elétrons:



Temas e sistemas de interesse: 

Benzeno, tetrahidrofurano e piridina - elástico (Alessandra) 
Piridina - microssolvatação (Letícia) 
Pirazina - elástico (Giseli) 
Hidrocarbonetos - elástico, efeito isômero (Giseli) 
Álcoois - elástico, efeito isômero (Giseli)  
? - excitação eletrônica (Rafael) 
Radiossensibilizadores - elástico (Murilo) 

Espalhamento de pósitrons:







Seminários: 

• 24/08 - Alessandra - Aplicações do SMC no espalhamento de  
elétrons por moléculas (Sala PE04, 13h30min) 
• 31/08 - Alessandra - Aplicações do SMC no espalhamento de  
pósitrons por moléculas (Sala PE04, 13h30min) 
• 14/09 - Giseli - artigo de revisão do Sanche 
• 21/09 - Murilo - artigo dos radiossensibilizadores já mostrando  
alguns resultados de cálculos de estrutura eletrônica 
• 28/09 - Marcio - como gerar os parâmetros dos pseudopotenciais de BHS 
• 05/10 - Marcio - como gerar funções de base para os pseudopotenciais de BHS 
• 19/10 - Letícia - artigo de revisão Jimena/Sylwia 
• 26/10 - Sergio - artigo de revisão Brunger/Buckman/Ratnavelu 
• 09/11 - Cesar - radiossensibilizadores 
• 16/11 - Vitorino - fluoro e clorobenzenos



Seminários: 

Sala - responsabilidade da Profa. Dra. Alessandra 

Café colonial - responsabilidade de Sergio, Giseli e Letícia


