Segunda-Feira, 9 de Agosto de 2010

Chegada dos participantes, registro e verificacao do hardware/software dos laptops

Terca-Feira, 10 de Agosto de 2010

8:30 - 8:45 Apresentacao
8:45 - 9:00 Apresentacao do Workshop - Roland
Lindh
9:00 - 10:00 Aula 1: Apresentacao do MOLCAS -
Valera Veryazov
10:00 - 10:30 Intervalo
10:30 - 11:15 Aula 2: Conjuntos Base, CD/RI - Roland
Lindh
11:15-12:00 Aula 3: Uso de Simetria, HF, DFT -
Valera Veryazov e Per-Ake Malmquvist
12:00 - 13:30 Almoco
13:30 - 15:00 Lab 1: Instalacao do MOLCAS, testes,
ferramentas, etc.
15:00 - 15:30 Intervalo
15:30 - 16:30 Aula 4: Métodos Multiconfiguracionais
(CASSCF e CASPT2) - Roland Lindh
16:30 -17:30 Lab 2: Célculos de energia: SCF e DFT
17:30 - 19:00 Lab 3: Calculos de energia: CASSCF e

CASPT2

Quarta-Feira, 11 de Agosto de 2010

9:00 - 10:00 Aula 5: Otimizacdes de geometrias, com
ou sem restricdes - Roland Lindh
10:00 - 10:30 Intervalo
10:30 - 12:30 Lab 4: Otimizacdes de estruturas
(minimos, Hessians)
12:30 - 14:00 Almoco
14:00 - 15:00 Aula 6: Calculos relativisticos - Per Ake
Malmqvist
15:00 - 15:30 Intervalo
15:30 - 17:00 Lab 5: Otimizacdes de estruturas
(estados de transicdo, reacoes, vinculos)
17:00 - 17:30 Aula 7: Molcas para usuarios avancados
- Valera Veryazov
17:30 - 19:00 Lab 6: Molcas como plataforma de

desenvolvimento - Adicionando cédigos
ao MOLCAS




Quinta-Feira, 12 de Agosto de 2010

9:00 - 10:00 Aula 8: Estados excitados - Luis
Serrano-Andrés

10:00 - 10:30 Intervalo

10:30 - 12:30 Lab 7: Estados excitados (SA-CASSCF,
CASPT?2)

12:30 - 14:00 Almoco

14:00 - 15:00 Lab 8: Estados excitados e simetria

15:00 - 15:30 Intervalo

15:30 - 17:00 Lab 8: continuacao

17:00 - 17:30 Lab 9: Estados excitados (otimizacoes,

cruzamentos, caminhos de menor

energia)

17:30 - 19:00 Lab 10: Estados excitados CASSI, SOC

Sexta-Feira, 13 de Agosto de 2010

9:00 - 9:30 Aula 9: QM/MM - Roland Lindh
9:30 - 10:30 Aula 10: Modelos para solventes - Luis
Serrano-Andrés

10:30 -11:00 Intervalo

11:00 - 12:30 Lab 11: Modelos para solventes (estados
fundamental e excitados)

12:30 - 14:00 Almoco - Foto do Grupo

14:00 - 15:00 Aula 11: Lidando com problemas

(convergéncia, selecao de orbitais)
15:00 - 15:30 Conclusdes
15:00 - 16:00 Discussdes de casos




