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1. INTRODUGCAO

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 € muito
abundante no Universo, e a emissdo do espectro eletromagnético dessas
moléculas se encontram no infravermelho médio, BECKER et al. (2013). Neste
presente trabalho nos deteremos ao uso da modelagem computacional da
molécula do naftaleno aliada as aproximacfes derivadas da mecéanica quantica,
através da plataforma Gabedit que é um software livre que inclui o seguinte:
Interface grafica para processamento dindmico de pacotes de programas comuns
da dinamica molecular que utiliza uma aproximacdo quantica, a Teoria do
Funcional da Densidade, que por sua vez permite estudar sistemas cada vez mais
complexos, contribuindo para a compreensao e previsdo das propriedades dos
atomos, moléculas e soélidos. 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, JOBLIN et al. 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 propriedades fisico-quimicas das moléculas muitas vezes séo
bem complexas de serem estudadas analiticamente usando a mecanica quantica
de Schrodinger, entdo se faz necessario o uso de métodos aproximativos para
conseguir resolver varios dos problemas. Portanto pelo grau de complexidade de
alguns sistemas se faz necessério usar simulagcdes computacionais para
conseguir entender 0s processos moleculares, uma das técnicas mais
amplamente usada para estudar estruturas complexas € a Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) (do inglés density functional theory), KING et al. (1990). Na DFT
a grandeza fundamental é a densidade eletrdnica. Na Mecéanica Quéantica, o
produto | Y(r)|? é interpretado como a probabilidade de encontrar um elétron cujo
estado fisico, num certo instante é descrito pela Funcdo de Onda W(r), a
densidade eletronica € entdo 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. 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 desta molécula nos espectros de galaxias Starburst no
infravermelho médio (MIR).
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2. METODOLOGIA

Para construir a molécula Naftaleno foi utilizada a plataforma Gabedit, que &
uma interface gréfica de usuério para pacotes de quimica computacional como
Gamess-US, Gaussian, Molcass, Molpro, MPQC, OpenMopac, Orca, PCGamess
e Q-Chem. Essa plataforma nos permite construir moléculas e visualiza-las em
um ambiente 3D. Ele pode exibir uma ampla variedade de resultados de célculos,
incluindo suporte para a maioria dos principais formatos de arquivos moleculares,
e os graficos podem ser exportados para varios formatos. Os calculos e
aproximacfes quanticas foram realizados usando o programa ORCA que € um
pacote de programa de quimica quantica ab initio que contém métodos modernos
de estrutura eletrénica, incluindo teoria do funcional da densidade, perturbacéo de
muitos corpos, agrupamento acoplado, métodos multirreferéncia e métodos semi-
empiricos, CANELO (2016). Os principais parametros utilizados para realizar o
célculo em ORCA séo: tipo de trabalho a opcdo de frequéncia e o célculo foi
realizado no estado ndo excitado utilizando o método Funcional Hibrido — B3LYP
e funcdo de base 6-31G* e foi feito a comparcdo com a modelagem feita pelo
projeto AMES NASA Database. Além disso, foi inferido a presenca desta molécula
nos espectros de galaxias Seyfert e Starburst no infravermelho médio (MIR)
observadas pelo telescépio SPITZER.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Apoés os célculos realizados, € possivel visualizar na figura 1 os modos
vibracionais caracteristicos da molécula de Naftaleno e seu espectro
eletromagnético, o espectro € normalizado pelo pico de maior intensidade e
lembrando que na regido de 3,15 um a molécula tem um pico de emisséo
relacionado ao modo vibracional de deformag&do angular simétrica, WOODS
(2003) . A regido (3,15 pm) corresponde ao infravermelho médio (MIR),
caracteristica das vibracbes moleculares, os espectros estdo disponiveis desde a
década de 1940, podendo ser subdivididos em trés regides de energia distintas: O
infravermelho proximo (NIR), na faixa de 14.000 a 4.000 cm™, o infravermelho
médio (MIR), com numeros de onda entre 4000 e 400 cm™, o infravermelho
distante (FIR) que absorve na regido abaixo de 400 cm™.

Figura 1
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Fonte: Modelagem feita no Software Gabedit.
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Na Figura 2 é possivel identificar a existéncia de bandas de emissdo na
regido correspondente a 12,445 um, destacadas pela linha vermelha continua e
gue podem estar relacionadas a presenca de naftaleno.

Figura - 2
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Espectros calibrados das galaxias Seyfert 2. Fonte: Tese de Doutorado Dinalva
A. de Sales, SALES (2010).

4. CONCLUSOES

Os resultados obtidos com o uso da DFT, com um conjunto de base,
mostraram-se satisfatorios. Uma vez que a modelagem computacional da
molécula de Naftaleno identificou contribuicbes em comprimentos de onda na
faixa média, elas sdo observadas nas galaxias Seyfert e Starburst. Nesse sentido
podemos concluir que esta molécula pode estar presente nestes objetos
extragalacticos.
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