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A teoria do Funcional da Densidade (do inglês, Density Functional Theory, DFT) é uma das mais populares teorias da mecânica quântica utilizada para descrever propriedades eletrônicas na física do estado sólido, química quântica, ciência dos materiais, bioquímica, biologia, nano-sistemas e sistemas em escala atômica. Com essa teoria, as propriedades de um sistema com muitos elétrons podem ser determinadas aplicando funcionais, funções que recebem como argumento uma outra função, sobre a densidade eletrônica, o que origina o nome Teoria do Funcional da Densidade. A DFT é um dos métodos mais versáteis disponíveis em física da matéria condensada, física computacional e química computacional devido a generalidade de seus fundamentos e a flexibilidade de implementação. O presente trabalho buscou compreender os princípios fundamentais da teoria da densidade e seu funcionamento através de um levantamento bibliográfico e compreender o código computacional para futuras aplicações. Para isso, empregou-se o programa Gaussian para simular a molécula de água. Os cálculos serão conduzidos por meio de diferentes metodologias de DFT e diversos funcionais, permitindo avaliar a eficácia de cada abordagem na simulação dos espectros vibracionais, focando na molécula de água. As simulações foram realizadas usando o programa Gaussian, empregando diferentes metodologias e funcionais para avaliar sua eficácia na simulação de espectros vibracionais. A primeira etapa do projeto envolveu uma revisão bibliográfica sobre a teoria do funcional da densidade. Após a compreensão da DFT uma revisão bibliográfica sobre o software Gaussian e Gaussview também foi realizada. Para aplicação dos conceitos estudados foi utilizada a molécula de água para simulação computacional. A simulação inicial da molécula de água foi realizada utilizando parâmetros específicos inseridos para determinar características como a estrutura eletrônica, propriedades termodinâmicas e espectros vibracionais. Foram também observados os três modos vibracionais da molécula de água e o espectro vibracional infravermelho. Com isso, uma compreensão significativa da DFT e a aplicação inicial das simulações computacionais foi alcançada. Os resultados indicaram a viabilidade da metodologia proposta com diferentes funcionais, validação dos resultados e comparação com dados experimentais para garantir a confiabilidade das conclusões. Além disso, o presente trabalho forneceu o contato com a teoria do funcional da densidade e rotina computacional. 

PALAVRAS-CHAVE: : Física; Química computacional; Dióxido de carbono; Espectro vibracional; DFT.
AGRADECIMENTOS: Os autores agradecem a UEMS pelo apoio e fomento. 






image1.png
o229 UEMS

Universidade Estadual de Mato Grosso do Sul





image2.png
R\ l',‘
= g
I\




image3.png
 *XENEPEX / XIV EPEX-UEMS
\ / 2 { EXVIlI ENEPE-UFGD 2024 =~




image4.png
Universidade
Federal

da Grande
Dourados




