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Resumo: Uso de métodos ab initio de mecénica quantica em conjunto com o formalismo da
termodinamica estatistica aplicado em moléculas do tipo:ciclicas e etano-substituidos com o
interesse de predizer propriedades termodinamicas macroscopicas. A inclusdo da correcao
térmica para o calculo te6rico das propriedades termodinamicas através das fungées particéao
translacional, rotacional e vibracional para moléculas na fase gas, podem proporcionar uma
comparacao direta e um bom acordo com os dados experimentais.
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