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1. INTRODUCAO

Do ponto de vista energético, as galaxias no Universo dividem-se em “normais”,
como a nossa propria Galaxia, e ativas. Nas galaxias normais, a maior parte da
energia vem das estrelas, sendo dominada por radiacdo em comprimentos de onda
da faixa visivel do espectro eletromagnético. As galaxias ativas ou com nucleos
ativos (AGNs, do inglés Active Galactic Nuclei), por sua vez, estdo entre 0s objetos
mais energéticos do Universo e podem emitir, em comprimento de onda visiveis,
cerca de ~1048 erg/s (~ 100 a 1000 vezes o brilho total da nossa prépria galéxia, a
Via Lactea).

Sales et al. 2021 (in prep.) observou que no centro da galdxia NGC4303 as
moléculas de PAHs estdo associadas a regido de formacdao estelar e as moléculas
de H2 estéo relacionadas com regiéo de choques devido a presenca de um SMBH
no centro dessa galaxia. Com o advento dos novos instrumentos, experimentos e
modelagem uma nova era para o0 avanco do conhecimento sobre moléculas organi-
cas no espaco comecou. Para isso, utilizaremos a técnica de Dinamica Molecular
com campos de forgas reacionais.

Utilizando termostatos e barostatos ja bem conhecidos na literatura podemos
simular as condi¢Bes extremas de pressdo e temperaturas observadas nas gala-
xias. Ao mesmo tempo, campos de forcas reacionais permitem observar a formacéo
e quebra de ligacfes quimicas.

2. METODOLOGIA

O estudo se dara de duas forma, uma utilizando dados astrondmicos
observacionais e outra utilizando métodos de simulacdo computacional. Para o
método de observacional utilizaremos dados de galéaxias obtidias pelo telescépio
espacial Spitzer. Os espectros observados com o IRS serdo extraidos dos arquivos
BCDs usando o software SMART (Higdon et al. 2006) seguindo a metodologia
descrita em Buchanan et al. (2006). Os processos poés-pipeline das imagens
observadas com IRAC e MIPS serao realizados usando o codigo MOPEX que
consiste em refinamento do apontamento, "muxbleed”, corre¢cdes por flatfield,
mascaramento de pixeis ruins e raios cosmicos, montagem de multiplos DCESs por
observagtes e extracdes de fontes que incluem ruido, background e estimativa da
PRF (Point Response Functions). Finalmente, a fotometria sera feita usando as
imagens finais resultantes desses processos. Para os dados fotomeétricos
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observados com o MIPS, também utilizaremos o software MOPEX (Buchanan et al.
2006).

Para analisar os espectros, utilizaremos o software PAHFit que foi
desenvolvido por Gallimore et al. (2010).

O estudo tedrico sera conduzido através da Modelagem Molecular utilizando
a técnica de Dinamica Molecular (MD) (Allen e Tildesley 2017, Frenkel e Smit 2001).
De forma resumida, a MD consiste na resolucdo das equacgbes classicas de
movimento para cada particula que constitui o sistema. Dado as caracteristicas das
perguntas que este projeto se propde a responder, o detalhamento deve ser a nivel
atomistico. Para este tratamento, existem iniUmeros campos de forca, cada qual
projetado para problemas especificos - de materiais a sistemas bioldgicos.
Contudo, para este projeto precisamos de um potencial de forcas classico que seja
capaz de simular a ligacao quimica se formando e se rompendo, como ocorre na
separacao do H do PAH e a posterior formacéo do H2. Para isso, empregaremos 0
campo de for¢a Reaxff (Senftle 2016).

O Reaxff € um campo de forca reativo desenvolvido por pesquisadores da
CalTech, inicialmente para hidrocarbonetos (van Duin 2001), que visa permitir a
formacéo e quebra de ligacfes utilizando campos de for¢a classicos. Para isso, é
utilizada a ideia de parametro de ordem de ligacéo. Estes parametros dependem
da separacao entre os atomos, dos angulos entre trés atomos vizinhos, do nimero
de ligagbes em um Unico atomo e também do tipo de ligacdo que dois atomos
formam. Apesar da complexidade do campo de for¢ca, com o nimero de parametros
necessarios para a correta descricdo do sistema, o mesmo ainda permite
simulacdes de sistemas com milhares a dezenas de milhares de atomos utilizando
o ferramental computacional existente no grupo de pesquisa.

Desta forma, as simulagcdes de PAHSs e H serao realizadas no cluster do grupo
de Teoria e Simulacdo em Sistemas Complexos utilizando o pacote LAMMPS,
anacronico para Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
(Plimpton 1995), onde o Reaxff € um dos campos de forca disponiveis para
simulacdo. Termostatos e barostatos ja implementados no

LAMMPS permitirdo realizar a simulacdo nas mesmas condi¢cdes de pressao
e temperatura dos dados observacionais, permitindo observar a formacao ou
guebra dos PAHSs e das moléculas de H2 em condicdes extremas.

3. PESPECTIVAS FUTURAS

E esperado que com a ajuda das novas tecnologias de simulac&o de dinamica
molecular consigamos compreender como se da a sobrevivéncia de moléculas
organicas no meio interestelar e o surgimento de material probiético.

Até o momento os autores trabalharam no modelo de molécula de benzeno
donde tiveram alguns dados de simulacfes, das quais, até o presente momento,
estdo sendo feitas de repeticoes destas simulagdes feitas no LAMMPS, diferindo a
seed inicial para obter uma média estatistica valida para essa primeira parte do
projeto, parte esta que consiste em estudar o benzeno em um ambiente controlado,
ou seja, ambiente atmosférico para compreender melhor o modelo de molécula e
campo de forca utilizado.
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