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1. INTRODUCAO

Desde o seu nascimento, o Universo criou estruturas complexas a partir de
unidades simples, segundo estudos atuais em astrofisica cerca de 20%, do carbono
presente no meio interestelar se encontra na forma de hidrocarbonetos policiclicos
aromaticos (sigla em inglés, PAHSs), esta familia de moléculas é muito abundante
no Universo, e a emissao do espectro eletromagnético dessas moléculas se
encontram no infravermelho médio, P. M., MILLAR, T. J., HERBST (2003). Neste
presente trabalho nos deteremos ao uso da modelagem computacional da molécula
do naftaleno aliada as aproximacdes derivadas da mecéanica quantica, através da
plataforma Gabedit que é um software livre que inclui o seguinte: Interface grafica
para processamento dinamico de pacotes de programas comuns da dinamica
molecular que utiliza uma aproximacédo quantica, a Teoria do Funcional da
Densidade, que por sua vez permite estudar sistemas cada vez mais complexos,
contribuindo para a compreensdo e previsdo das propriedades dos atomos,
moléculas e sdlidos.

Do ponto de vista tedrico, o estudo de propriedades moleculares vem se
tornando um forte instrumento na andlise de varios tipos de processos fisicos e
quimicos. Neste trabalho foi realizado a comparac¢ao entre os espectros de galaxias
Starburts com o espectro da molécula de Naftaleno. A mecéanica quantica é
essencial para que possamos entender quase todas as forcas naturais e
atualmente o estudo de propriedades moleculares vem se tornando uma forte
ferramenta na pesquisa de diversos tipos de processos quimicos e fisicos do ponto
de vista tedrico, 0 percurso mais promissor tem sido via equacfes da Mecéanica
Quantica.

A mecéanica quantica tem como foco principal de estudo o mundo
microscopico, e teve suas bases estabelecidas por descobertas cientificas no final
do século XIX e inicio do século XX, que foram essenciais para a Fisica Moderna.
Deste modo, o suporte de estudo foi se definindo ao longo do século XX, recebendo
assim contribuicfes importante de diversos cientistas. Desta forma, a mecéanica
guantica se tornou o suporte teorico e experimental de diversos campos da Quimica
e da Fisica, JOBLIN, C., & TIELENS (2011).

Neste presente trabalho nos deteremos a ao espectro gerado pelos modos
vibracionais da molécula do naftaleno e comparar com a modelagem feita pelo
projeto AMES NASA Database. Além disso, sera investigado a presenca dessa
molécula nos espectros de galaxias Starburst no infravermelho médio (MIR).
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2. METODOLOGIA

Com os avancos da Fisica Quantica no século XX tornou-se intenso o estudo
de moléculas dos mais variados tipos, como bem sabe-se as propridedades fisicos-
quimicas das moléculas muitas vezes sdo bem complexas de serem estudadas
analiticamente usando mecéanica quantica de Schrodinger, entédo se faz necessario
0 uso de métodos aproximativos para conseguir resolver varios dos problemas. A
mecanica quantica ndo relativistica pode ser apresentada por seis postulados
basicos, tendo como base esses postulados consegue-se descrever quase todos
os fenomenos quanticos ndo relativisticos, dentre eles as moléculas e suas
respectivas propriedades.

Portanto pelo grau de complexidade de alguns sistemas se faz necessario
usar simulacbes computacionais para conseguir entender 0S processos
moleculares, uma das técnicas mais amplamente usada para estudar estruturas
complexas é a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) (do inglés density
functional theory). Na DFT a grandeza fundamental é a Densidade eletrénica.

Na Mecanica Quantica, o produto |¥(r)|? é interpretado como a probabilidade
de encontrar um elétron cujo estado fisico, num certo instante é descrito pela
Funcédo de Onda Y¥(r), a densidade eletronica é entédo interpretada como sendo a
carga do elétron vezes a densidade de probabilidade p(r) = eW¥(r). fazendo algumas
aproximacdes consegue-se descrever o comportamento de sistemas com muitos
elétrons como atomos e moléculas, para isso partimos da equacao de Schrodinger
independente do tempo.

Um ponto de partida para o estudo de um sistema molecular é usar as
aproximacdes de Born-Oppenheimer, que consiste em uma divisdo do hamiltoniano
do sistema, separando o movimento nuclear do movimento eletrdnico ANTONIO
CHAER (2008). Essa separacao € possivel porqué os elétrons tem massa muito
menor que o nucleo, logo, qualquer mudanca que houver no nucleo os elétrons vao
se adaptar em um novo tipo de organizacao, isso possibilita resolvermos a equacao
de Schrodinger primeiro para um sistema e depois para o outro.

A teoria do funcional da densidade tem se tornado cada vez mais comum para
explicar a estrutura eletrdnica de atomos e moléculas, conseguindo explicar
fenbmenos mais complexos onde seria inviavel utilizar diretamente a equacao de
Schrédinger, Essa teoria surgiu na década de 60, com trabalhos dos Fisicos
Hohenberg e Kohn que demonstraram que a energia € um funcional da densidade,
e foi melhor desenvolvida por Kohn e Sham em 1965,0s trabalhos sobre DFT
partem de trabalhos desenvolvidos por Thomas-Fermi na Década de 30, onde se
tinha uma ideia de representar a energia como um funcional da densidade
eletrbnica.A DFT surgiu no ano de 1964, com a publicacdo de dois teoremas por
Hohenberg e Khon (HK) VIANNA, JOSE DAVID M. (2004).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

ApOs os calculos executados pelo software Gabedit, pode-se visualizar na
figura 4 os modos vibracionais caracteristicos da molécula do Naftaleno e seu
espectro eletromagnético, o espectro esta normalizado pelo pico de maior
intensidade e lembrando que na regido 3,15 um a molécula apresenta um pico de
emisséo relacionado ao modo vibracional de deformagéo angular simétrica.
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Figura 1: Espectro no Infravermelho da molécula do Naftaleno.
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Fonte: obtido através do software Gabedit.

A regido (3.15 pm) corresponde ao infravermelho médio (MIR), caracteristico
das vibracbes moleculares, os espectros estdo disponiveis desde a década de
1940, ele pode ser subdividido em trés regides energéticas distintas.

* O infravermelho préximo (NIR), na faixa de 14000 a 4000 cm-1,

* O infravermelho médio (MIR), com numeros de onda entre 4000 e 400 cm-
1

* O infravermelho distante (FIR) que absorve na regido abaixo de 400 cm-1.

Na Figura 5 pode-se identificar a existéncia de bandas de emissdo na regido

correspondente a 12,445 um, destacado pela linha continua vermelha e que pode
estar relacionada a presenca do naftaleno.

Figura 2: Espectros calibrados das galaxias Seyfert 2.
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Fonte: Tese de Doutorado Dinalva A. de Sales
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4. CONCLUSOES

A investigagao das propriedades moleculares tornou-se um forte instrumento
de na analise de diferentes tipos de processos fisicos e quimicos, para a analise
dessas propriedades, do ponto de vista tedrico, 0 caminho mais propicio é usando
as equacdes da Mecanica Quantica.Em pesquisa, as principais bandas de emissao
do espectro eletromagnético esta na regido do infravermelho médio, regido
caracteristica de Emisséo por vibracdo molecular.

Este trabalho visou estudar o espectro eletromagnético da molécula de
Naftaleno,e inferir sua presenca em galaxias Seyfert. Os resultados obtidos atraves
do uso da DFT,com dois conjuntos de base demonstraram-se satisfatérios. Uma
vez que a modelagem computacional da molécula Naftaleno identificou
contribuicdes em comprimentos de onda no intervalo médio, os mesmos observa-
dos em galaxias Seyfert. Nesse sentido podemos concluir que essa molécula pode
estar presente em objetos extragalacticos.
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