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Simulacées de DET NN

* Como calcular espectros UV-VIS no ORCA

* Sigam esse tutorial:
" https://www.faccts.de/docs/orca/6.0/tutorials/spec/UVVis.html

" Vocés podem fazer o calculo para alguma molécula que vocés ja mediram o

UV-VIS.

" Para comparar com o resultado experimental.
" Também pode ser outra molécula que vocé encontrarem o resultado
experimental.

" Tentem escolher moléculas com menos de 30 atomos.
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