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RESUMO

1. A funcdo de onda obtida através dos métodos de calculo resultantes
da Equacao de Schrodinger nao pode ser interpretada fisicamente mas
algumas propriedades dos sistemas moleculares que podem ser
calculadas a partir dessa funcdo podem ter interpretacdes fisicas. E o
caso por exemplo da distribuicdao de cargas liquidas. A utilizacdo de uma
ferramenta de informatica como peca auxiliar que julgamos importante
nessa proposta visa economizar reativos que geram além dos produtos
principais, subprodutos indesejados como residuos poluentes persistentes
com alto risco de vazamento, contaminacao e explosao. A carga liquida é
um parametro importante no estudo da estrutura eletrénica molecular. A
sua andlise distributiva na molécula indica a drea com maior densidade
eletrénica, ou seja, a sua regiao mais reativa. Objetivamos, neste resumo,
desenvolver potencialmente uma forma de realizar reacdes organicas
utilizando como recurso um software que tem como prioridade fornecer
aos técnicos laboratoriais um grande banco de dados com moléculas
utilizadas nas sua praticas laborais além de alguns parametros de sua
estrutura eletrébnica (carga liquida sobre os atomos). Os dados
apresentados, como ja dissemos, serao calculados com o uso do
HyperChem versao 7.0, através do método quimico- quantico semi-
empirico AM1. A aplicacdao do software demonstrou que reacdes
complexas podem ser analisadas em tempo real, substituindo em muitos
casos, os métodos analiticos em laboratério além de ndo gerar os residuos
toxicos que sado detectados assim que se inicia o processo. Fomentando
iniciativas a serem seguidas também por inddstrias que queiram se
adaptar a essa proposta buscando diminuir ou eliminar a utilizacdo de
substancias que promovem poluicao, bem como com os principios da
pratica quimica guiada pela preocupacao com a melhoria da qualidade de
vida e com a preservacao do meio ambiente.
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