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Figura 1S. Geometrias obtidas para a adsorção de átomos de H, C, O e S sobre clusters de ferro, cobalto, níquel, cobre e zinco usando-se o funcional híbrido 
B3LYP
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Figura 2S. Geometrias obtidas para a adsorção de átomos de H, C, O e S sobre clusters de ferro, cobalto, níquel, cobre e zinco usando-se o funcional XPBE96


