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A Risperidona é um antipsicótico atípico associado ao tratamento de doenças psiquiátricas, tais como a esquizofrenia e bipolaridade. Quando comparada a outros antipsicóticos este composto apresenta significativa melhora terapêutica com reduzida incidência de efeitos colaterais, o que a torna um importante medicamento no tratamento de transtornos psiquiátricos. Contudo, apesar de sua relevância clínica e uso ao redor do mundo, algumas propriedades físicas inerentes da forma molecular e cristalina da risperidona ainda permanecem desconhecidas. Neste trabalho a Teoria do Funcional da Densidade é empregada para calcular as propriedades estruturais, eletrônicas e óticas do cristal da risperidona e compará-lo com algumas propriedades da molécula em sua forma isolada. Durante os cálculos estão sendo empregados funcionais de aproximação de densidade local (LDA, do inglês: local density approximation) e de aproximação de gradiente generalizado (GGA, do inglês: generalized gradiente approximation). Para fins de acurácia, os resultados de absorção ótica experimental serão obtidos e comparados com os resultados teóricos de nossas simulações. Os resultados deste trabalho serão úteis para a caracterização das propriedades estruturais, óticas e óticas e eletrônicas do cristal de risperidona e auxiliarão na compreensão das similaridades e diferenças encontradas na molécula da risperidona na sua forma cristalina e em solução.
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