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1. INTRODUCAO

O estudo dos Hidrocarbonetos Aromaticos Policiclicos (PAHs) é de
fundamental importadncia para a compreensao da evolugdo quimica do Universo.
Estima-se que até 15 % do carbono presente no meio interestelar (ISM) esteja na
constituicdo dessas moléculas, tornando-as o material orgénico dominante no
espaco (EHRENFREUND et al.,, 2006). Essas moléculas estdo amplamente
distribuidas em quase todos os ambientes astrofisicos, incluindo gas, poeira e
iluminagcdo por fétons ultravioleta (TIELENS, 2008). Além disso, podem ser
responsaveis por até 50 % da luminosidade emitida na regido espectral do
Infravermelho Médio (MIR) em objetos galacticos e extragalacticos (LI, 2004),
destacando-se as bandas mais intensas localizadas em 3.3, 6.2, 7.7, 8.6, 11.3 e 12.7
pm. Devido a abundancia dessas macromoléculas, elas podem ser usadas como
tracadores do estagio de evolugdo das galaxias, principalmente no caso das
galaxias Starbusts e Seyfert (SALES et. al., 2010; CANELO et. al., 2018).

Para compreendermos como essas moléculas se comportam no ISM,
utilizamos a quimica quantica como meio de estudo, utilizando diversos recursos
computacionais para simular as caracteristicas dos PAHs no universo. Dentre esses
recursos computacionais existem alguns tipos de métodos para fazer o calculo de
estruturas eletrénicas, um dos mais conhecidos € a Teoria do Funcional de
Densidade (DFT). A DFT é um poderoso método usado na Mecanica Quéantica para
calcular as propriedades eletrbnicas de sistemas atdbmicos e moleculares. As
vantagens de utilizar esse método sao inumeras, dentre elas estd o menor poder
computacional comparado com outros métodos ab initio, permitindo assim fazer
calculos com sistemas maiores, a DFT é capaz de reduzir as coordenadas do orbital
para apenas X, y e z, diminuindo o custo computacional (MIRANDA et al., 2019).
Além disso, esse método pode ser aplicado em diferentes sistemas, desde
moléculas a sistemas solidos, tornando-se um método versatil para varias areas do
conhecimento. Esse método se torna eficaz também pois leva em consideragao no
seu calculo os efeitos eletronicos de interagcdo de trocas que descrevem sistemas
quanticos, que sao muito importantes para a compreensdo do mundo quantico.

Neste estudo abordaremos as caracteristicas do PAH Dypyreno - (1,3;10,2)
(1",3",5,7) Pyrene com férmula molecular de (C4H;g) tendo como referéncia o NASA
Ames PAH IR Spectroscopic Data-base (PAHdb, BAUSCHLICHER et. al., 2018),
onde faremos a comparagdo do espectro IR modelado neste trabalho com o
espectro experimental fornecido pelo PAHdb, a fim de validar as bandas de emissao
predominantes no C,oHys.

2. METODOLOGIA

Para modelar a molécula C,,Hs, foram realizados os seguintes processos,
conforme apresentado na Figura 1. Inicialmente, desenhamos e otimizamos a
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estrutura da molécula utilizando o software Gabedit (ALLOUCHE, 2011). Essa
ferramenta permite montar a estrutura 3D da molécula, fornecendo uma base sélida
para a aplicagdo do calculo computacional. Em seguida, avangamos para o calculo
das propriedades fisico-quimicas da molécula, utilizando o software ORCA 4.2.1
(NEESE, 2012) e a abordagem da DFT. Os parametros de entrada utilizados estdo
detalhados na Tabela 2, e o conjunto de base escolhido foi o 6-31G**, conhecido por
sua capacidade de fornecer resultados precisos e proximos dos observados
experimentalmente (ROSA et al., 2021).

Figura 1: Fluxograma contendo os principais processos da modelagem do C,,Hs.
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Tabela 1: Parametros de entrada para o célculo realizado pelo ORCA.

Parametro Escolha

Tipo de trabalho Frequéncias
Tipos de método Funcionais hibridos
Método B3LYP
Estado excitado Nao

Fonte: Autores

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Depois da execugao do calculo pelo Orca, temos como resultado diversas
informacdes, tais como orbitais moleculares, espectro eletrbnico e o espectro
infravermelho. Na Figura 2 apresentamos o espectro modelado do C,,Hsem rosa, o
espectro experimental obtido pelo PAHdb em roxo.
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Figura 2: Comparacao entre espectro modelado e experimental. Na esquerda
temos os espectros sem alargamento de banda, e na direita temos os espectros
com uma largura a meia altura (FWHM) de 15 cm™.
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Nota-se que o espectro modelado tem pequenas variagbes em posicao de
comprimento de onda e intensidade com relagdo ao espectro experimental, isso
pode estar associado as aproximagdes que o DFT utiliza para realizar o calculo dos
orbitais, principalmente os associados aos basis set. BAUSCHLICHER et. al. (2018)
propde valores de fator de escala entorno 0.961 - 0.979 minimizando as diferengas
entre os espectros em até 6.2 % para o 6-31G**. Essa precisdo € suficiente para
obter informacbes sobre observagbes astrondmicas, tendo em vista que os
alargamentos dos instrumentos astrondmicos tém valores maiores que 15 cm™.

4. CONCLUSOES

Ao longo dos anos com o avango da Astroquimica, diversas ferramentas tém
evoluido, a fim de melhorar e aprimorar o poder computacional, e com isso tornando
os resultados além de mais precisos, mais rapidos de serem processados. A
modelagem que foi realizada nos deu a possibilidade de identificar as bandas de
emissao predominantes no C,H;s, bem como concluir caracteristicas nas
frequéncias vibracionais encontradas, mostrando a eficiéncia do método. Nossos
resultados se mostraram bem satisfatérios e semelhantes ao espectro de referéncia,
além de possibilitar a identificacdo de emissdes no intervalo relevante para o estudo
de galaxias ativas.
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