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1. INTRODUCAO

A astroquimica estuda os processos e a evolucdo quimica em ambientes
astrofisicos, como o meio interestelar (ISM), regides circunstelares e
circumplanetarias. A espectroscopia molecular permitiu a identificacdo tanto de
moléculas simples como as mais complexas, especialmente os hidrocarbonetos
aromaticos policiclicos (PAHs) (DE BECKER, 2013). Estas espécies possuem
grande interesse astrondmico, uma vez que estdo presentes em varios objetos
astronémicos e podem capturar atomos de oxigénio ou nitrogénio para formar
compostos fundamentais a vida no Universo (EHRENFREUND et al., 2006).
Ainda, as bandas de emissdo na regido do infravermelho (IR) predominam as
desta classe molecular.

Tendo em vista o carater multi e interdisciplinar da astroquimica, é coerente
seu uso como ferramenta facilitadora de ensino para disciplinas nos cursos de
fisica, em especial a mecanica estatistica. A mecanica estatistica fornece
informacdes sobre as propriedades fisico-quimicas da matéria, a partir da anélise
dos componentes microscopicos do sistema (SALINAS, 2008). Nesse sentido
este trabalho busca investigar se o comportamento de PAHs em ambientes
estelares pode ser descrito em termos do formalismo de ensemble candnico. Uma
vez que nos limites do Gas Ideal Classico a temperatura se conecta a energia
média do sistema, € possivel analisar a energia de emissdo no IR por uma
molécula de PAH e demonstrar a relacao existente entre Energia e Temperatura.

2. METODOLOGIA

Este estudo apresentou caracteristicas fisico-quimicas dos PAHSs e utilizou
a espécie antraceno, que possui 24 atomos (ver Figura 1). Posteriormente
descreveu o formalismo candnico e a funcdo de particdo Z, expressdo que
estabelece vinculo com a termodindmica e fornece informac¢des essenciais do
sistema como, por exemplo, os valores médios de energia e probabilidades
associadas aos estados acessiveis (ATKINS, 2014). Também chamadas de
grandezas macroscopicas, sao determinadas pelo comportamento médio de um
grande numero de particulas, como a energia interna U.
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Figura 1 - Antraceno

No caso de uma substancia com N atomos, U € expressa pelo produto
entre energia média E e N (SALINAS, 2008). Nos limites do gas ideal classico, E

se conecta a temperatura pela expressdo U =2 Nk,T, onde N representa o

namero de atomos, k; a constante de Boltzmann e T a temperatura. Dessa forma
€ possivel inferir a energia do PAH durante a emissdo em IR e tragar um grafico
demonstrando essa relacao.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Selecionados os valores de temperatura alcancados pelos PAHSs, o
software RStudio foi utilizado para elaboracdo dos gréficos. A Figura 2 apresenta
o script utilizado, uma vez que a energia medida em Joules ndo é adequada para
propriedades microscopicas, faz-se necessario a conversdo de unidades para eV,
gue pode ser incluido diretamente na expressao.

f=- 3/2* 24 * (1.380649 * 107-23) * x * (6.242 * 10718)

% <- cl(le, lee, 200, 300, 400, 500, 600, 700, 86O, 9600, l000)

plotix, f,
xlab = "Temperatura (K)", ylab = "Energia Interna (ev)",
main = "Relagdo E-T",
las = 1,
pch = 19,
col = "deeppink",

cex.axis = 0.9)

legend(x="topleft",
legend = "U=3/2 N kB T",
1ty=4,
bty = "n",
Twd=1)

lines(x, f,
1ty = 4,
Twd = 1)

Figura 2 - Script para elaborag&o do gréfico

O resultado obtido é um gréfico de regressao linear, evidenciando a relagcéo
entre as duas propriedades fisicas, como mostra a Figura 3.
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Figura 3 - Grafico de Temperatura e Energia

4. CONCLUSOES

Este trabalho apresentou deducbes do formalismo canbnico para
apresentar a tematica da energia média e como ela se relaciona com a
temperatura, bem como uma das aplicacbes deste formalismo, o gas ideal
classico. Além disso, permitiu inferir que apesar de possuirem propriedades
fisicas distintas dos gases ideais, a expressao da energia interna pode descrever
a relacéo direta entre a energia e a temperatura de emissdo de um PAH no ISM.

Portanto, ao estabelecer uma relacdo entre objetos de pesquisa em
astroquimica e a ementa curricular, além da utilizacdo de ferramentas
tecnoldgicas, mostra a possibilidade de utilizar meios interdisciplinares para
despertar a atencao e a motivagao dos alunos.

5. REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

DE BECKER, M. Astrochemistry: the issue of molecular complexity in
astrophysical environments. Bulletin de la Société Royale des Sciences de
Liege, Lieége, v.82, p.33-94, 2013.

EHRENFREUND, P.;CLEAVES, J. ;CHEN, L. Experimentally Tracing the Key
Steps in the Origin of Life: The Aromatic World, Astrobiology, New York, v.6, n.3,
p.490-520, 2006.

TIELENS, A. G. G. M. Physics and chemistry of the interestelar medium.
Cambridge University Press, New York, 2008.

SALINAS, S. R. A. Introdugéo a Fisica Estatistica. EQUSP, S&o Paulo, 2008.
ATKINS, P.; PAULA, J. Physical Chemistry: Thermodynamics, Structure, and
Change. W. H. Freeman, New York, 2014.



