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«“Calculo das propriedades opticas lineares e nao
lineares de monocristais, usando o método
supermolécula”

RESUMO: Neste coléquio iremos apresentar os célculos das
propriedades 6pticas lineares e ndo lineares de alguns monocristais, usando
o método supermolécula, também iremos apresentar os resultados para o
momento de dipolo (u), polarizabilidade linear média (a) e segunda
hiperpolarizabilidade média (y), estdtica e dindmica. Os efeitos de
polarizagdo do ambiente cristalino serdo inseridos através da abordagem de
supermolécula (SM), juntamente com o processo iterativo de polarizagio
eletrostética, o qual é baseado na convergéncia do momento de dipolo. O
momento de dipolo fol determinado através dos métodos, Teoria de
Perturbagdo de Moller-Plesset (MP2) e Teoria do Funcional da Densidade
(DFT), usando o conjunto de fungdes base 6 — 311 ++ G(d,p).
Adicionalmente, iremos apresentar as energias do HOMO — LUMO, um
parametro importante relacionado as propriedades de excitacdo dos
compostos. Por fim, iremos talar da superticie de Hirshfeld na caracterizagio
de monocristais
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