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Desde o século XX até o presente, a sociedade tem dependido constantemente dos
combustiveis fésseis, especialmente os derivados do petréleo, o que tem gerado preocupacdes
ambientais. O crescimento constante da demanda energética destaca a urgéncia em reduzir o
aquecimento global e impulsiona a pesquisa por combustiveis alternativos e renovaveis. Estudam-
se as propriedades fisico-quimicas para compreender o processo de reacdo de combustdo e
aprimorar a qualidade dos combustiveis. Assim, os pesquisadores buscaram descobrir a viabilidade
de combustiveis alternativos benignos (como etanol, biodiesel etc.) ou como aditivos para
combustiveis tradicionais. Nesse contexto, ressalta-se a possibilidade de butanol e propanol serem
utilizados como combustiveis, com diversas aplicacGes. Este estudo tem como objetivo examinar as
relacOes e impactos das estruturas isoméricas das moléculas de propanol e butanol, além de suas
propriedades termodinamicas, empregando os métodos tedricos de DFT (B3LYP e PBEO) e o método
semiempirico PM6. O programa Gaussian9 foi utilizado para calcular as propriedades moleculares
das estruturas de interesse. Observa-se que os métodos de DFT apresentaram uma boa
concordancia na estimativa da energia livre de Gibbs e outros parametros termoquimicos para os
isbmeros do propanol, n-butanol e sec-butanol em relacdo ao método PM6, além de se alinharem
aos valores de referéncia. O estudo da excitacdo eletronica, na perspectiva do espectro de absorcdo
e dos orbitais de fronteira (HOMO-LUMO), mostrou que a diferenca entre os orbitais HOMO e LUMO
estd relacionada a reatividade e a possivel formacdo de radicais nas camaras de reacdo de
combustdo. Por fim, a andlise de componentes principais foi utilizada para diagnosticar as variacoes
e diferencas minimas nas propriedades termodindamicas entre as estruturas das moléculas
energéticas de interesse. Este trabalho concluiu que os estudos tedricos envolvendo os isdmeros de
butanol e propanol foram alcancados. De forma direta, isso pode ser um trabalho de grande
relevancia para a construcdao de uma literatura mais aprofundada sobre esse tema na quimica
computacional.
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