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Titulo Abordagem computacional sobre a quimica acido-base dos
precursores dos 6xidos moleculares do grupo 6 (Cr,Mo,W).
Resumo Oxidos moleculares de metais de transicio tém dado uma

importante contribuicdo a disciplinas tdo diversas como a
guimica, matematica e a medicina desde a sua descoberta nos
primérdios do século XIX por Berzelius (Poggendoff's Ann. Phys.
Chem., 1826, 6, 369). De novas arquitecturas geométricas a
actividade anti-retroviral estas espécies denominadas
polioxometalatos tém tido um particular destaque na literatura
cientifica do século passado pelo leque alargado de aplicacdes
inesperadas.

No entanto sé recentemente se comegaram a analisar as
reac¢Oes de condensag¢ao em solugdo aquosa que dao lugar a
estes agregados polinucleares. O desconhecimento de
informacdo estrutural sobre as espécies que ddao origem a
Oxidos anidnicos polinucleares tipicos do grupo 6
(polimolibdatos, tungstatos, etc.) € um factor impeditivo para
estabelecer uma generalizagdo mecanistica da agregacdo destes
mono-metalatos. A utilizagcdo da quimica computacional podera
ser o factor chave que permitira dar uma visao estrutural mais
clara a todo o processo.

O mestrando ird aprender a utilizar as mais recentes técnicas
computacionais baseadas em métodos de funcional de
densidade (DFT) e funcdes de onda [CCSD(T)] com vista a iniciar
um projecto colaborativo com parceiros internacionais sobre o
rastreio de isdmeros de mono-metalatos em diferentes
ambientes de coordenacao e estados de protonacao.

O objectivo sera o de fornecer estes dados estruturais com
optimizacbes de geometria por primeiros principios, assim
como avancgar com valores de energia de inter-conversao entre
0s varios isdbmeros das espécies de tipo [MOx(OH),(H20),]"™*
(M=Cr,Mo,W) e tentar reproduzir as afinidades de protonacao
destas espécies que serdo comparadas com as da literatura
existente.
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