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O desenvolvimento da quimica tedrica tem sido alcangado gradativamente nos dltimos 100
anos, gracas aos avangos de metodologias e tecnoldgicos. Este projeto é composto de duas
partes principais: 1) Familiarizagdo com o0s recursos computacionais e conhecimento de
métodos e técnicas, e 2) Estudo do mecanismo experimental da "Desaminagéo de citosina e
guanina em desoxinucleotideos e oligonucleotideos” usando-se métodos de estrutura
eletrbnica. Na primeira parte o aluno foi exposto ao formalismo tedrico e a um contato
preliminar com o sistema operacional FreeBSD (baseado em UNIX). Utilizou-se também
algumas ferramentas computacionais como 0 programa de estrutura eletrénica (GAMESS),
visualizador de moléculas (Molden) e editor de texto (LaTex) que auxilia na producao de textos
cientificos. Calculos teoricos preliminares foram efetuados na otimizagdo de estruturas
moleculares de sistemas simples. A etapa seguinte, em desenvolvimento, envolve, apds este
aprendizado inicial, o estudo tedrico do mecanismo reacional da desaminacéo de citosina e
guanina na presenca de N,O3. A caracterizacdo do mecanismo tedrico serd feita através de
calculos de Energias de ativacédo, Estado de Transicdo e Entalpia padrédo de formacdo dos

reagentes e produtos.
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