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Synopsis Pretendemos desenvolver uma técnica computacional para determinar campos elétricos nas proximi-
dades de moléculas usando uma sonda isotópica.

Campos e potenciais eletrostáticos desempe-
nham um papel fundamental na interpretação de
propriedades moleculares e de matéria conden-
sada [1]. É difícil determinar os campos elétricos
criados pelas moléculas, porque apesar dos paco-
tes de química quântica serem capazes de resolver
a equação de Poisson após o cálculo da densidade
eletrônica, o alto custo computacional é um pro-
blema.

A possibilidade explorada nesse trabalho é a
de determinar os campos elétricos usando uma
�sonda� local. Os efeitos da ação do campo so-
bre tal sonda, obtidos através do nosso pacote
ISOTOPE [2] para o sistema molécula + sonda,
devem permitir a avaliação local do campo elé-
trico uma vez conhecida a relação da energia do
sistema com o campo.

Idealmente, a sonda seria um sistema com a
menor in�uência possível sobre a molécula cujo
campo queremos determinar. Isotopólogos de

moléculas pequenas e apolares, que apresentam
minúsculos momentos de dipolo permanente [3]
são ótimos candidatos.

Testes iniciais com a molécula LiH e uma
sonda tipo HD com massas nucleares �ctícias pro-
duziu resultados animadores.
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