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Resumo: O uso de softwares de quimica molecular para obteng¢ao de dados de
propriedades estruturais, espectroscépicas e para obtencdo de parametros
quimicos vem sendo cada vez mais utilizados em varias areas do
conhecimento, em particular na Fisica, Quimica, Biologia e Engenharia dos
Materiais. Os métodos ab initio também denominado de primeiros principios,
descreve de maneira rigorosa a natureza quantica dos elétrons. As pesquisas
a serem desenvolvidas no desenvolvimento deste projeto estao relacionadas a
investigacdo das potencialidades de uso de softwares de fisica e quimica
molecular para obtencdo de dados de propriedades estruturais,
espectroscopicas e de parametros quimicos de compostos organicos. Neste
trabalho faremos uso dos softwares Gaussian 09, Gaussview 05 e Chemcraft
para investigar as os espectros caracteristicos de éleos essenciais das folhas e
frutos verdes de Schinus terebenthifolius Raddi, popularmente conhecida como
aroeira da praia. O monoterpeno D-limoneno foi apresentado como o principal
componente volatil das folhas com 96,6 %. Enquanto que os principais
componentes do 6Oleo essencial de frutas verdes de Schinus terebenthifolius
foram identificados foram o D-Limoneno com 39,5 % e o Terpinen-4-ol com
31,1 %. Os espectros experimentais ATR-FTIR dos 6leos essenciais de
Schinus terebenthifolius e o0s espectros calculados de absorgdao no
infravermelho de seus constituintes quimicos foram devidamente comparados.
Este procedimento permitiu a atribuicdo completa dos modos vibracionais para
estes Oleos essenciais.
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