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RESUMO: Neste colóquio iremos apresentar os cálculos das 

propriedades ópticas lineares e não lineares de alguns monocristais, usando 
o método supermolécula, também iremos apresentar os resultados para o 

momento de dipolo (𝜇), polarizabilidade linear média (𝛼) e segunda 

hiperpolarizabilidade média (𝛾), estática e dinâmica. Os efeitos de 
polarização do ambiente cristalino serão inseridos através da abordagem de 

supermolécula (𝑆𝑀), juntamente com o processo iterativo de polarização 
eletrostática, o qual é baseado na convergência do momento de dipolo. O 
momento de dipolo foi determinado através dos métodos, Teoria de 

Perturbação de Møller-Plesset (𝑀𝑃2) e Teoria do Funcional da Densidade 

(𝐷𝐹𝑇), usando o conjunto de funções base 6 − 311 ++ 𝐺(𝑑,p). 

Adicionalmente, iremos apresentar as energias do 𝐻𝑂𝑀𝑂 − 𝐿𝑈𝑀𝑂, um 
parâmetro importante relacionado às propriedades de excitação dos 
compostos. Por fim, iremos falar da superfície de Hirshfeld na caracterização 
de monocristais  
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