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« Como calcular as energias de adsorcao?

« Devemos comparar as energias totais dos sistemas.
* Eqas = Eqdsorvente+adsorbato — Eadsorvente — Eadsorbato =————————— OLO—"
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 Escrevam o diario de bordo.

* Discutam as energias de adsorcao obtidas.

* Contextualize com a respiracao.
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* Porque essas moléculas ligem no ferro e ndo em outros locais?

* Vamos fazer uma analise das funcoes de Fukui.

" Assim entendemos as regides de maior reatividade.

* Sigam esse tutorial do ORCA:
" https:/www.faccts.de/docs/orca/5.0/tutorials/react/FUKUI.html

" Porém, facam os calculos para a Heme-B Fe.

" Provavelmente nessa aula, vocés vao s6 conseguir submeter os calculos.
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https://www.faccts.de/docs/orca/5.0/tutorials/react/FUKUI.html

OBRIGADO

James Moraes de Almeida

GOVERNO FEDERAL

(4 CENPEM wnerenons  covenrecwooan @ b A p ||
m Centro Nacional de Pesquisa EDUCACAO E INOVAGCAO E 5 A\ IQ(
em Energia e Materiais UNIAO E RECONSTRUGAO



	Simulação Atomística
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5

