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Resumo

O problema do calculo de estruturas eletronicas de atomos e
moléculas é um importante problema da quimica tedrica e vem
cada vez mais se destacando no meio cientifico, sobretudo pelas
aplicacoes nas industrias e pelos desafios computacionais que sur-
gem na sua formulacao matematica. Nesta palestra apresentaremos
as equagoes que descrevem o problema, denominadas de equagoes
de Khon-Sham, e mostraremos suas relacées com as condigoes de
otimalidade de um conhecido problema de programacao nao linear.
O objetivo é apresentar as peculiaridades do problema de modo que
matematicos aplicados interessados no tema possam nortear suas
pesquisas sem mesmo conhecer com detalhes o problema fisico. Fa-
laremos ainda de alguns esquemas computacionais e de suas relacoes
com métodos tradicionais de otimizagao.



