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  Francisco Carlos Lavarda, 
Pedro Alves da Silva Autreto, 

237 - 1
GENERALIZED SIMULATED ANNEALING
ALGORITHM APPLIED TO ELECTRONIC
STRUCTURE. THE HARTREE-FOCK-GSA METHOD

  Micael Dias de Andrade, Kleber 
Carlos Mundim, Luiz Augusto 

Carvalho Malbouisson, 

237 - 2
ESTUDO DE PROPRIEDADES ELÉTRICAS DE
SISTEMAS MOLECULARES USANDO UM MÉTODO
CI MULTI-REFERÊNCIA

  Sem Autor 

236 - 1 NEW IMPLEMENTATIONS IN THE AGOA PROGRAM
(VERSION 2.0)

  Klaus Ribeiro Cavalcante, 
Marcelo Zaldini Hernandes, 

235 - 1
RELAÇÃO ESTRUTURA-FUNÇÃO DE
FOSFOLIPASES A2. UM ESTUDO POR DINÂMICA
MOLECULAR

  Marcos Roberto Lourenzoni, 
Richard John Ward, Léo 

Degrève, 

235 - 2
ESTUDO DA INTERAÇÃO DE PEPTÍDEOS COM
INTERFACES ÁGUA-TETRACLORETO DE
CARBONO E MICELA, VIA SIMULAÇÃO
MOLECULAR E DICROÍSMO CIRCULAR

  Marcos Roberto Lourenzoni, Léo 
Degrève, Richard John Ward, 

234 - 1 ESTUDO TEÓRICO DA MUTAROTAÇÃO DA
GLICOSE

  Clarissa Oliveira Silva, 
Alexander Martins da Silva, 

ESTUDO TEÓRICO DA REAÇÃO DE NITRAÇÃO DO Alexander Martins da Silva



234 - 2
ESTUDO TEÓRICO DA REAÇÃO DE NITRAÇÃO DO
BENZENO POR NITRATOS DE ACILA CATALISADA
POR ZEÓLITOS

  Alexander Martins da Silva, 
Marco Antonio Chaer 

Nascimento, 

231 - 1 SIMULAÇÃO DE DNA COM MODELO DE
SOLVATAÇÃO DE BORN GENERALIZADO

  Milton Taidi Sonoda, Munir 
Salomão Skaf, 

229 - 1 APLICAÇÃO DO MÉTODO DE FRAÇÕES
CONTINUADAS NA FOTOIONIZAÇÃO DA AMÔNIA

  Edmar Moraes do Nascimento, 
Luiz Eugênio Machado, Evandro 
Marco Sidel Ribeiro, Lee Mu-Tao, 

229 - 2 FOTOIONIZAÇÃO DE CH2F2 NA REGIÃO DO
ULTRAVIOLETA DE VÁCUO

  Edmar Moraes do Nascimento, 
Lee Mu-Tao, Luiz Marco 
Brescansin, Luiz Eugênio 

Machado, 

228 - 1 TRANSPORT COEFFICIENTS IN ROOM
TEMPERATURE MOLTEN SALTS

  Hubert Karl Stassen, Jones de 
Andrade, 

227 - 1 ESTADOS LMCT EM COMPOSTOS COM
LANTANÍDEOS USANDO O ZINDO

  Hélcio José Batista, Ricardo L. 
Longo, 

226 - 1 GAUSSIAN BASIS SETS FOR LOW-LYING EXCITED
STATES OF NEUTRAL ATOMS WITH 2 ≤ Z ≤ 36

  Marcelo Trade Barreto, Antônio 
Canal Neto, Francisco Elias 

Jorge, 

225 - 1 QUANTUM CONTROLLED NOT GATE MADE OF
COUPLED POLYACETYLENE CHAIN

  Paulo Henrique Alves 
Guimarães, Geraldo Magela e 

Silva, 

225 - 2
PARES DE CADEIAS ACOPLADAS DE
POLIACETILENO – ESTUDO DAS FASES
ESTRUTURAIS

  Paulo Henrique Alves 
Guimarães, Geraldo Magela e 

Silva, 

224 - 1 THE EFFECT OF HEME COMPLEXATION ON THE
REDUCTIVE DECOMPOSITON OF ARTEMISININ

  Alex Gutterres Taranto, José 
Walkimar de Mesquita Carneiro, 

Martha Teixeira de Araujo, 

224 - 2 QSAR STUDIES OF INHIBITORS OF MACROPHAGE
MIGRATION INHIBITORY (MIF)

  Jocley Queiroz Araújo, Alex 
Gutterres Taranto, José Walkimar 
de Mesquita Carneiro, Janaína A. 

Silva, 

223 - 1 COBRA: UM ALGORITMO MONTE CARLO IDEAL
PARA ENOVELAR PROTEÍNAS

  Roosevelt Alves da Silva, 
Antônio Caliri, Leo Degrève, 

221 - 1
ESTUDO DAS PROPRIEDADES ÓTICAS NÃO
LINEARES DE DERIVADOS PI-CONJUGADOS DE
BORO-, ALUMÍNIO- E GÁLIO-CATECÓIS
TRIVALENTES

  Márcia Barsottelli Procópio, 
Amary Cesar, 

220 - 1 HIGHLY ACCURATE GAUSSIAN BASIS SETS FOR
WATER

  Reinaldo Centoducatte, Eduardo 
Perini Muniz, Francisco Elias 
Jorge, Marcelo Trade Barreto, 

219 - 1
PACKMOL: GERAÇÃO AUTOMÁTICA DE
CONFIGURAÇÕES INICIAIS COMPLEXAS DE
DINÂMICA MOLECULAR USANDO ESTRATÉGIAS
DE EMPACOTAMENTO

  Leandro Martínez, José Mario 
Martínez, 

219 - 2
MECANISMOS DE DISSOCIAÇÃO DO HORMÔNIO
TIREOIDEANO DE SEU RECEPTOR TR-(ALFA)1
OBTIDOS COM DINÂMICA MOLECULAR COM
AMOSTRAGEM AMPLIADA

  Leandro Martínez, Milton T. 
Sonoda, Paul Webb, John D. 

Baxter, Munir S. Skaf, Igor 
Polikarpov, 

218 - 1
A THEORETICAL APPROACH TO
INTRAMOLECULAR ENERGY TRANSFER THROUGH
CHARGE TRANSFER STATE IN LANTHANIDE
COMPOUNDS

  Wagner de Mendonça Faustino, 
Oscar Manoel Loureiro Malta, 

Gilberto Fernandes de Sá, 

218 - 2
FIRST HYPERPOLARIZABILITY OF THE
MOLECULAR EXCITED STATES: CALCULATIONS
AND COMPARISON WITH EXPERIMENT

  Wagner de Mendonça Faustino, 
D. V. Petrov, 

217 - 1 THEORETICAL MODELLING OF LOW BAND-GAP
ORGANIC POLYMERS

  Jair Vaz Amaral, Bernardo Laks, 
Jordan Del Nero, 

216 - 1
INVESTIGAÇÃO DO EFEITO DE SUBSTITUINTES
NO ANEL AROMÁTICO PELA ANÁLISE DA MATRIZ
DE DENSIDADE

 Thiago Messias Cardozo, Marco 
Antônio Chaer Nascimento, 

215 - 1
ESTUDO DE MECANISMOS DE REAÇÃO USANDO
ONIOM: ATAQUE DE LDA EM THF SOBRE
DIFERENTES SÍTIOS DE PRECURSOR DO
ADOÇANTE MONATINA

  Ataualpa Albert Carmo Braga, 
Nelson Henrique Morgon, 

214 - 1
PATH INTEGRAL MOLECULAR DYNAMICS OF
EXCESS ELECTRONS IN SUPERCRITICAL
AMMONIA

  Daniel Laria, Javier Rodriguez, 
Munir S. Skaf, 

213 - 1
DINAMICA MOLECULAR COM CAMINHO INDUZIDO
DA DISSOCIACAO DO HORMONIO TIREOIDEANO
DE SEU RECEPTOR NUCLEAR: DETALHES
MOLECULARES

  Leandro Martinez, Munir S. 
Skaf, Igor Polikarpov, 

213 - 2
MAPEAMENTO ESTRUTURAL E PROPRIEDADES
DINAMICAS DE CATIONS TROCAVEIS EM ZEOLITA
NAX DESIDRATADA

 Lucimara Ramos Martins, Munir 
S. Skaf, 

212 - 1 ELASTIC SCATTERING OF LOW-ENERGY
ELECTRONS BY CF3CL CF2CL2 AND CFCL3

  Márcio Henrique Franco 
Bettega, Luz Guimarães Ferreira, 

Alexrandra Pardo Policastro 
Natalense, Marco Aurélio 



ELECTRONS BY CF3CL, CF2CL2, AND CFCL3 Pinheiro Lima, Hiroshi Tanaka, 
Masashi Kitajima, Takahiro 

Tanaka, Hyuck Cho, 

211 - 1
ESTRUTURA, MODOS VIBRACIONAIS E
INTERAÇÕES INTERMOLECULARES NO ÁCIDO 2-
PROPIL FOSFÔNICO EM ÁGUA

  Robson Pacheco Pereira, Ana 
Maria Rocco, Maria Isabel 
Felisberti, Carlos Eduardo 

Bielschowsky, 

211 - 2 ESPECTRO VIBRACIONAL DO OLIGO(ÓXIDO DE
ETILENO): DESCRIÇÃO TEÓRICO-EXPERIMENTAL

  Robson Pacheco Pereira, Ana 
Maria Rocco, Carlos Eduardo 

Bielschowsky, 

210 - 1 AB INITIO 13C AND 1H CHEMICAL SHIFTS USING
LOCALLY DENSE BASIS SETS

  Sidney Ramos de Santana, 
Ricardo Luiz Longo, 

209 - 1
CÁLCULO DAS FUNÇÕES DE GREEN E
TRANSFERÊNCIA DE ELÉTRONS NOS SISTEMAS
PIRAZINA··HX E XH··PIRAZINA··HX X=F, CL, NC, CN
E CCH

  Mario Ramos da Silva Júnior, 
João Bosco Paraíso da Silva, 
Mozart Neves Ramos, Alfredo 
Arnóbio de Souza da Gama, 

207 - 1 A INTERAÇÃO DE MODELOS DE ANEL C DE
FLAVONÓIDES E CUMARINAS COM A ÁGUA

  Josiana Garcia de Araújo, 
Renato Luis Tâme Parreira, 
Sérgio Emanuel Galembeck, 

206 - 1
A NEW QUANTUM DEFINITION FOR THE
CLASSICAL CONCEPT OF MOLECULAR
STRUCTURE

  José Rachid Mohallem, 

205 - 1 TOPOLOGY OF THE POSITRONIUM ATOM HPS
  Tathiana Moreira Diniz Ribeiro, 
Fávia Rolim de Almeida, José 

Rachid Mohallem, 

203 - 1
ISOTOPE-A NEW PROGRAM THAT INCLUDES THE
FINITE NUCLEAR MASS CORRECTIONS IN
ELECTRONIC CALCULATIONS

  Cristina Porto Gonçalves, Flávia 
Rolim, José Rachid Mohallem, 

202 - 1
ELECTRONIC STATES AS BASIS FOR THE
INVESTIGATION OF POSITRON AND POSITRONIUM
COMPLEXES: STUDY OF THE BARRIER TO
LINEARITY OF HPSO

  Cristina Porto Gonçalves, Flávia 
Rolim de Almeida, José Rachid 

Mohallem, 

201 - 1
USING DENSITY MATRICES TO DEFINE
SEGMENTED CONTRACTED RELATIVISTIC BASIS
SETS

  Andre Severo Pereira Gomes, 
Rogerio Custodio, 

201 - 2 SYSTEMATIC SEQUENCES OF RELATIVISTIC
BASIS SETS FOR D- AND F-BLOCK ELEMENTS

  Andre Severo Pereira Gomes, 
Rogerio Custodio, 

196 - 1
THEORETICAL MODELLING FOR THE FRENCH
PARADOX: ELECTRONIC STRUCTURE OF
RESVERATROL DERIVATIVES

  Sheila Cristina dos Santos 
Costa, Jordan Del Nero, 

195 - 1 CÁLCULOS HF-SCF PARA SISTEMAS QUARKS-
ELÉTRON

  Joacy Vicente Ferreira, Antonio 
Carlos Pavão, 

194 - 1 ESTUDO TEÓRICO DA AFINIDADE PROTÔNICA DE
IMIDAZOLIDINAS

  Suely Lins Galdino, Silvânia 
Maria de Oliveira, João Bosco 

Paraíso da Silva, Maria do Carmo 
Alves de Lima, Ivan da Rocha 

Pitta, Marcelo Zaldine 
Hernandez, 

193 - 1
RELAÇÃO ESTRUTURA-FUNÇÃO DO FATOR DE
CRESCIMENTO DE FIBROBLASTOS BÁSICO (BFGF)
E DE SEU MUTANTE (M6B-BFGF)

  Léo Degrève, Gustavo Henrique 
Brancaleoni, 

193 - 2 ESTUDO DE DINÂMICA MOLECULAR DO FATOR DE
CRESCIMENTO DE FIBROBLASTOS BÁSICO

  Gustavo Henrique Brancaleoni, 
Léo Degrève, 

190 - 1 ESTUDO TEÓRICO DE REAÇÕES CATALISADAS
POR ZEOLITAS SUBSTITUIDAS COM GALIO

  Márcio Soares Pereira, Marco 
Antonio Chaer Nascimento, 

189 - 1
AVALIAÇÃO DE FUNÇÕES ATÔMICAS HARTREE-
FOCK PRESCINDINDO DA APROXIMAÇÃO FROZEN-
CORE

  André Oliveira Silva, Osmar de 
Souza e Silva Júnior, 

188 - 1 HIDRATAÇÃO DO AMINOÁCIDO SERINA
  Leonardo Frasatto, Léo 
Degrève, Marcos Roberto 

Lourenzoni, Gustavo Henrique 
Brancaleoni, 

188 - 2 DINÂMICA E SOLVATAÇÃO DO M6B-BFGF
  Leonardo Frasatto, Gustavo 

Henrique Brancaleoni, Léo 
Degrève, 

187 - 1
COMPARATIVE STUDY FOR ELASTIC PROCESSES
IN CCO AND CNN RADICALS BY ELECTRON
IMPACT

  Eduardo Veitenheimer, 

187 - 2
CÁLCULO DAS SEÇÕES DE CHOQUE PARA A
EXCITAÇÀO ELETRÔNICA DE CAMADAS INTERNAS
DA MOLÉCULA DE CO

  Eduardo Veitenheimer, 

186 - 2 MODELAGEM MOLECULAR DE COMPOSTOS
BENZILIDENO-IMIDAZOLIDÍNICOS

  Marcus Vinícius Pereira dos 
Santos, Mario Ramos Silva 
Júnior, Maria Tereza Correa 

Lima, Silvânia Maria de Oliveira, 
João Bosco Paraiso da Silva, 
Suely Lins Galdino, Maria do 
Carmo A. de Lima, Ivan da 

Rocha Pitta



Rocha Pitta, 

186 - 1 DESEMPENHO COMPUTACIONAL DO PROGRAMA
GAUSSIAN 98 EM DIVERSAS PLATAFORMAS

  Marcus Vinícius Pereira dos 
Santos, Sidney Ramos Santana, 

184 - 1
A STUDY OF 4-(E)-AMINO-3-[(E)-4-
NITROPHENYLAZO]-3-PENTEN-2-ONE AND OTHER
RELATED AZOENAMINONES IN CRYSTALLINE
STATE

  Márcia Miguel Castro Ferreira, 
Rudolf Kiralj, Ivo Vencato, 

184 - 2
THEORETICAL STUDY ON SOME BETA-LACTAMS
AS SUBSTRATES OF THE BACTERIAL MULTIDRUG
RESISTANCE ACRB PUMP

  Márcia Miguel Castro Ferreira, 
Rudolf Kiralj, 

183 - 1 QSAR AND CONFORMATIONAL STUDY OF 1H-
INDOLE-3-ACETIC ACIDS WITH AUXIN ACTIVITY

  Márcia Miguel Castro Ferreira, 
Rudolf Kiralj, 

183 - 2
RELATIONSHIPS BETWEEN CRYSTAL,
MOLECULAR, PHYSICO-CHEMICAL AND
BIOLOGICAL PROPERTIES OF ALKYLATED 1H-
INDOLE-3-ACETIC ACIDS

  Rudolf Kiralj, Márcia Miguel 
Castro Ferreira, 

182 - 1 PERDA DE ENERGIA DE ÍONS ATÔMICOS
CARREGADOS AO PENETRAR EM SÓLIDOS

  Itamar Borges Junior, Gustavo 
de Medeiros Azevedo, 

180 - 1
ESPECTROS DE ABSORÇAO O1S E N1S DE 2
FÓTONS [1+1(IV+RAIOS-X)] DO NO RESOLVIDOS
VIBRACIONALMENTE

  Viviane Costa Felicíssimo, 
Freddy Fernendes Guimarães, 

Amary Cesar Ferreira, 

179 - 1
FORMAÇÃO DE ÓXIDO MISTO DURANTE A
PREPARAÇÃO DE CATALISADORES DE ZIRCÔNIA
SUPORTADA EM ALUMINA: UM ESTUDO VIA DFT E
EXAFS

  Alexandre Braga da Rocha, 
Kátia Regina de Souza, Jean 

Guillaume Eon, Arnaldo da Costa 
Faro Jr, Alexandre Amaral Leitão, 

Rodrigo Barbosa Capaz, 

179 - 2
CONFINAMENTO DE ELÉTRONS EM DOIS PONTOS
QUÂNTICOS ACOPLADOS: UM MODELO PARA
COMPUTAÇÃO QUÂNTICA

  Alexandre Braga da Rocha, 
Carlos Renato Carvalho, Ginette 

Jalbert, Humberto Siqueira 
Brandi, 

178 - 1 ESTUDO DO EQUILÍBRIO TAUTOMÉRICO PARA
COMPOSTOS 1,3-DICARBOXÍLICOS

  Valéria Cristina Fregati Rustici, 
Sérgio Emanuel Galembeck, 

177 - 1
CÁLCULO DE SEÇÕES DE CHOQUE DE
FOTOIONIZAÇÃO DO CH4 PARA ENERGIAS NA
REGIÃO VUV

  Antonio Sérgio dos Santos, Lee 
Mu-Tao, Luis Marco Brescansin, 

Luiz Eugênio Machado, 

176 - 1
DESENVOLVIMENTO RACIONAL DE LIGANTES E
COMPLEXOS DE LANTANÍDEOS PARA
DISPOSITIVOS ELETROLUMINESCENTES

  Ana Carolina Roma, Ricardo 
Luiz Longo, 

175 - 1
TRANSFERÊNCIA DE ELÉTRONS EM LIGAÇÕES DE
HIDROGÊNIO ENVOLVENDO PARES DE BASE AT E
GC

  Ana Paula Souza Santos, João 
Bosco Paraíso da Silva, 

174 - 1 USTE DA SUPERFÍCIE DE ENERGIA POTENCIAL
PARA A MOLÉCULA HCN

  André Tsutomu Ota, Gilberto 
Carlos Sanzovo, Kleber Carlos 
Mundim, Joaquim J. S Neto, 

Ricardo Gargano, 

173 - 1
THEORETICAL INVESTIGATION OF MOLECULAR
STRUCTURE OF BIS(ACETILACETONATO)COPPER
(II)

  Katia Julia de Almeida, Amary 
Cesar Ferreira, 

173 - 2
ACTIVATION OF METHANE: THEORETICAL STUDY
ON C–H REACTIVITY BY F-BLOCK TRANSITION
ELEMENTS

  Katia Julia de Almeida, Amary 
Cesar, 

170 - 1
ESTUDO TEÓRICO DA COLISÃO ELÁSTICA ENTRE
ELÉTRONS E MOLÉCULAS ISOELETRÔNICAS:
SICO, CSIO E SINN

  Milton Massumi Fujimoto, 
Sérgio Eduardo Michelin, Lee Mu-

Tao, 

169 - 1
ESTUDO AB INITIO E TEORIA DENSIDADE
FUNCIONAL DO POTENCIAL DE IONIZAÇÃO E
AFINIDADES ELETRONICAS PARA MOLÉCULAS
DIATÔMICAS

  Jardel Pinto Barbosa, Ilfran da 
silva Nava Junior, José Ciriaco 
Pinheiro, João Elias Vidueira 

Ferreira, 

169 - 2
CONSTRUÇÃO DE CONJUNTOS DE FUNÇÕES DE
BASE PARA O CÁLCULO DE FREQUÊNCIAS
VIBRACIONAIS DE MOLÉCULAS POLIATÔMICAS
FORMADAS POR ÁTOMOS DO 1º E 2º PERÍODOS

  Jardel Pinto Barbosa, Ilfran da 
Silva Nava Junior, Oswaldo Treu 

Filho, Rogerio T. Kondo, 

168 - 1 ESTUDO COMPARATIVO DO MODO DE INCLUSÃO
DA TETRACICLINA EM CICLODEXTRINAS

 Roberta Pereira Dias, Beatriz A. 
Ferreira, Wagner Batista de 

Almeida, 

167 - 1
ESTUDO AB INITIO DAS FORMAS PURA E
HIDRATADA DA ALFA-CYCLODEXTRINA E
COMPLEXOS DE INCLUSÃO: CH3HGCL

 Charles Martins Aguilar, Roberta 
Pereira Dias, Cleber Paulo 

Andrada Anconi, Eder Severino 
Xavier, Willian Ricardo Rocha, 

Helio Ferreira dos Santos, Clebio 
Soares Nascimento Jr., Wagner 

Batista De Almeida, 

166 - 1 HYDROLYSIS PROCESS OF PROPYLENIC
CISPLATIN ANALOGUES: AN AB INITIO STUDY

  Bruno Araújo Cautiero Horta, 
Hélio Ferreira dos Santos, Luiz 
Antônio Sodré Costa, Willian 

Ricardo Rocha, Wagner Batista 
de Almeida, 

165 - 1
DINÂMICA MOLECULAR DO DODECÂMERO D
(CGCGAATTCGCG)2 EM SOLUÇÃO COM CAMPO
DE FORÇA OPLS

  Luciano Pinho Gomes, Marçal 
de Oliveira Neto, 



DE FORÇA OPLS

163 - 1 STRUCTURAL AND ELECTRONIC PROPERTIES OF
THE AMORPHOUS HFO2

  Wanderlã Luis Scopel, Antônio 
José Roque da Silva, Adalberto 

Fazzio, 

162 - 1
DYNAMICAL AND KINETIC PROPERTIES
CALCULATIONS OF THE NA+HF REACTION USING
TWO POTENTIAL ENERGY SURFACES

  Alessandra Ferreira Albernaz 
Vilela, Ricardo Gargano, Kleber 
Carlos Mundim, Patrícia Regina 

Pereira Barreto, 

162 - 2
DYNAMICAL AND KINETIC PROPERTIES
CALCULATIONS OF THE NA + LIH-->NALI + H
REACTION

  Alessandra Ferreira Albernaz 
Vilela, Ricardo Gargano, Patrícia 

Regina Pereira Barreto, 

161 - 1 UM ESTUDO AB INITIO DA CORREÇÃO TÉRMICA
PARA O DÍMERO DA ÁGUA   Wagner Batista De Almeida, 

160 - 1 THEORETICAL STUDIES OF PVP-I2 CHARGE-
TRANSFER COMPLEXES

  Kleber de Arruda Almeida, Écio 
José França, Alvaro Antonio 
Alencar de Queiroz, Hector 

Alexandre Chaves Gil, 

160 - 2 POLYANILINE CHROMIUM CHARGE TRANSFER
COMPLEXES

  Demétrio Artur Werner Soares, 
Marisa Grassi, Paulo Henrique 

Oliveira de Souza, Alvaro Antonio 
Alencar de Queiroz, 

157 - 1 ESTRUTURA ELETRÔNICA DOS ESTADOS IÔNICOS
DA ACROLEÍNA

  Eveline Braga Fraga, Maria 
Cristina Rodrigues da Silva, 

156 - 1 EFEITOS DE DEFORMAÇÕES ESTRUTURAIS EM
NANOTUBOS DE CARBONO

  Jussane Rossato, Ronaldo 
Mota, Rogério J. Baierle, 

Adalberto Fazzio, 

154 - 1
ESTUDO DA ESTRUTURA ELETRÔNICA E
REATIVIDADE DOS SÍTIOS FE(II)FE(III) E ZN(II)FE
(III) EM MODELOS BIOMIMÉTICOS AS PAPS

  Sérgio de Paula Machado, Lilian 
Weitzel Paes, Roberto de Barros 

Faria, Juan Omar Machuca-
Herrera, Ademir Neves, 

153 - 1
PROPOSTA DE OBTENÇÃO DO CAMPO DE FORÇA
DA ÁGUA LÍQUIDA VIA CÁLCULOS DE ESTRUTURA
ELETRÔNICA

  Marco Aurélio Alves Barbosa, 
Ricardo Gargano, 

152 - 1
ESTUDO AB INITIO DO COMPORTAMENTO
ESTRUTURAL E ELETRÔNICO DA DIMETILAMINO –
BENZONITRILA E AMINO – BENZONITRILA

  Rogério Custodio, Christian da 
Silva Rodrigues, Lauro C. Dias 

Jr., 

151 - 1 USING AN INTERVAL BRANCH AND BOUND
ALGORITHM IN THE HARTREE–FOCK METHOD

  Carlile Campos Lavor, Marco 
Antonio Chaer Nascimento, 

150 - 1
ESTUDO COMPUTACIONAL DA INTERAÇÃO ENTRE
TYR188 DA TRANSCRIPTASE REVERSA DO HIV-1 E
NEVIRAPINA

  Mariângela Dametto, Sérgio 
Emanuel Galembeck, 

149 - 1
CÁLCULOS QUÍMICO-QUÂNTICOS DE HIDRETOS
METÁLICOS PARA ARMAZENAMENTO DE
HIDROGÊNIO

  Francisco das Chagas Alves 
Lima, Milan Trsic, Ricardo Aroca, 

148 - 1
PLACZEK: PROGRAMA DESENVOLVIDO PARA O
CÁLCULO DE PROPRIEDADES RAMAN EM NÍVEIS
ARBITRÁRIOS DE TEORIA

  Luciano Nassif Vidal, Pedro 
Antonio Muniz Vazquez, 

148 - 2
CORRELAÇÃO ELETRÔNICA ESTÁTICA E
DINÂMICA E CONVERGÊNCIA DE FUNÇÕES DE
BASE EM PERFIS DE EXCITAÇÃO RAMAN

  Sem Autor 

147 - 1 THE INFRARED VIBRATIONAL INTENSITIES AND
POLAR TENSORS OF HFCO AND DFCO

  Harley Paiva Martins Filho, 
Roberto Luiz Andrade Haiduke, 

Roy Edward Bruns, 

147 - 2 VIBRATIONAL INFRARED INTENSITIES AND POLAR
TENSORS OF 1,2-DIFLUOROETHYLENES   Harley Paiva Martins Filho, 

146 - 1
FUNÇÕES DE ONDA GVB ALÉM DA APROXIMAÇÃO
DE EMPARELHAMENTO PERFEITO:
IMPLEMENTAÇÃO COMPUTACIONAL E
APLICAÇÕES

  André Gustavo Horta Barbosa, 
Marco Antônio Chaer 

Nascimento, 

146 - 2 ESTUDOS TEÓRICOS SOBRE ESTRUTURA E
REATIVIDADE DE CARBÂNIONS   Sem Autor 

145 - 1
MECANISMO DE REAÇÃO PARA A FLUORAÇÃO DO
METANOL UTILIZANDO DIETILAMINO ENXOFRE
TRIFLUORETO (DAST)

  Leonardo Baptista, Glauco 
Favila Bauerfeldt, Edílson 

Clemente da Silva, Graciela 
Arbilla, 

144 - 1
ESTUDO AB INITIO CORRELACIONADO DA
SUPERFÍCIE DE ENERGIA POTENCIAL DO
COMPLEXO HOBR.H2O

  Cristina Maria Pereira dos 
Santos, Roberto de Barros Faria, 

Sérgio de Paula Machado, 
Wagner Batista de Almeida, 

143 - 1
UMA NOVA ESCALA DE ANFIPATIA EM MEIO
AQUOSO: UM ESTUDO POR SIMULAÇÃO
MOLECULAR

  Fernanda Marur Mazzé, Léo 
Degrève, 

143 - 2 ANFIPATIA EM MEIO APOLAR   Fernanda Marur Mazzé, Léo 
Degrève, 

142 - 1 DINÂMICA E SOLVATAÇÃO DE ENCEFALINAS EM
SOLUÇÃO AQUOSA

  Davi Serradella Vieira, Léo 
Degrève, 

142 - 2
INFLUÊNCIA DO SOLVENTE NA ESTRUTURA
SECUNDÁRIA DA GRAMICIDINA A, UM ESTUDO VIA

Ã Â
  Davi Serradella Vieira, Léo 

Degrève



SIMULAÇÃO POR DINÂMICA MOLECULAR Degrève, 

141 - 1 CALCULO TEORICO DA ROTAÇAO OTICA DE
MONOSSACARIDEOS

  Flavio Bittencourt da Cruz, 
Benedetta Mennucci, Clarissa 

Oliveira da Silva, 

140 - 1 SYNTHETIC MOLECULAR MOTOR OF NANOTUBE:
IS THAT POSSIBLE?

  Antônio Maia de Jesus Chaves 
Neto, Jordan Del Nero, 

139 - 1 CARACTERIZAÇÃO DA ESTRUTURA DA GOMESINA
EM MEIO AQUOSO POR SIMULAÇÃO MOLECULAR

  Carlos Alessandro Fuzo, Léo 
Degrève, 

139 - 2 TESTE DE UMA NOVA ESCALA DE ANFIPATIA
FORMULADA POR SIMULAÇÃO MOLECULAR

  Carlos Alessandro Fuzo, 
Fernanda Marur Mazzé, Léo 

Degrève, 
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