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RESUMO: O estado liquido tem sido o menos estudado entre os estados da

matéria. Entretanto, o estado liquido é essencial em diversos processos moleculares.
Destaque-se que a 4gua ¢ o solvente biolégico e participa em todos os processos
moleculares relacionados a vida. A interagio de uma molécula, com outras moléculas
de um meio liquido, modifica suas propriedades comparadas com a molécula isolada.
A compreensido dessas mudangas é fundamental para racionalizar experimentos
tanto em Fisica quanto em Quimica e Biologia. Devido a complexidade de um
sistema liquido, cujas propriedades sdo estatisticas, e da necessidade de incorporar
efeitos quanticos para entender a estrutura eletronica, o estudo de sistemas liquidos
¢ complexo, mas grandes progressos tém sido obtidos nos tltimos anos. Isto se deve
em grande parte a capacidade de simulagdo computacional. A combinagdo de
mecanica quantica e mecanica estatistica (que leva aos métodos hibridos conhecidos
como QM/MM) representa uma alianga necessaria e poderosa para se estudar
sistemas moleculares em meio liquido. Nesta apresentagdo discutiremos
coloquialmente esses problemas. Mostraremos a implementagdo de um protocolo
quantico-estatistico e apresentaremos alguns resultados para processos moleculares
em solu¢do e mudangas espectroscopicas devido a interagdo com um meio liquido a
uma dada temperatura finita incluindo condig¢des regulares e fluidos supercriticos.
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