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TITULO DA PALESTRA:

“"E quindi uscimmo a riveder le stelle”: Uma viagem dantesca através da quimica inorganica
computacional.

RESUMO:

Nas ultimas décadas, na area da quimica os calculos ab initio provaram ser uma ferramenta
fundamental para entender processos, direcionar experimentos, descobrir fenOmenos. No
entanto, quando estdo envolvidos metais de transicdo e lantanideos, as coisas ficam ainda mais
complicadas devido a fascinante, porém desafiadora, estrutura eletronica desses elementos,
estrutura resultante dos orbitais 3d e 4f semi-cheios. Como consequéncia, com elementos dos
blocos d e f, as teorias modernas de fungdo de onda podem ser a Unica conexdo confiavel entre
varias e diferentes técnicas experimentais. Em todos os campos da quimica inorganica, da
espectroscopia molecular a eletroquimica, da resolucao de metaloproteinas a sintese de novos
materiais moleculares, a bussola computacional mostrou-se necessaria para orientar a atividade
cientifica através do 'Infernal' universo quimico. Atualmente, seguindo nosso teédrico Virgilio,
podemos investigar se ocorrem reagdes, como as interfaces interagem, quais orbitais estao
envolvidos.

No entanto, é preciso cautela: teoria e experimentos dependem um do outro. InterpretacGes
excessivamente simplificadas dos experimentos sdo enganosas, mas também a confianca cega
nos resultados de uma simulagdo é um pecado fatal. Somente um ciclo continuo de feedback
autocritico entre teoria e experimento é a verdadeira forca motriz do conhecimento cientifico. A
teoria é linda e poderosa, mas os cientistas precisam estar totalmente conscientes de seus
limites: caso contrario, o oitavo circulo do 'Inferno' de Dante Alighieri (onde os falsificadores sao
condenados) nos espera.



