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Resumo:

O presente projeto tem como proposta geral a utilizacdo de métodos quanticos e classicos para a avaliagdo de propriedades moleculares e épticas
ndo-lineares (ONL) de derivados de oxocarbonos e nanotubos de carbono funcionalizados, tendo como meta a proposi¢cdo de novos materiais com
aplicacdo tecnoldgica. O projeto foi dividido em duas grandes linhas de pesquisa tendo como foco central o calculo de propriedades elétricas dos
sistemas mencionados anteriormente. Nesse sentido, os estudantes envolvidos com a pesquisa no nivel de IC desenvolveram seus estudos
preliminares em questées mais fundamentais da proposta, relacionadas ao entendimento do formalismo e avaliagdo da adequacédo das diferentes
aproximacgdes tedricas. Os sub-projetos discutidos nesse seminario sdo: (i) Estudo Tedrico de Propriedades Molecular e Optico N&o-Linear de
Derivados Porfirinicos do Tipo Push-Pull e (ii) Calculo de Propriedades Elétricas de Moléculas Diatémicas: Avaliacdo da Teoria e Desenvolvimento de

Novas Fungdes de Base.



