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A simulação de espectros vibracionais utilizando a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) é uma área de estudo muito importante na física teórica e na química computacional. A DFT é uma técnica utilizada para calcular as características estruturais e eletrônicas de sistemas químicos, e pode ser aplicada para prever os espectros vibracionais de moléculas. O projeto desenvolvido utilizou a Teoria do Funcional da Densidade para simular e analisar os espectros vibracionais da molécula de dióxido de carbono, que é uma molécula de grande interesse em diversas áreas da ciência como química e física e sua compreensão é fundamental para aplicações em captura de carbono e estudos ambientais. A ideia central do projeto foi introduzir conceitos de física computacional e a prática de rotinas de cálculos que são essenciais para verificar as propriedades vibracionais de moléculas. Para isso, foi utilizado o software Gaussian, que é uma ferramenta poderosa para realizar simulações de propriedades físicas e químicas de sistemas moleculares. O projeto foi dividido em várias etapas, que incluem a revisão bibliográfica onde busco entender as metodologias existentes e as aplicações da DFT em diferentes contextos além de identificar artigos relevantes que possam contribuir para a minha pesquisa. Após essa fase inicial, o próximo passo foi o estudo do código computacional que envolve a familiarização com o Gaussian e o GaussView utilizados para simular e visualizar os resultados. Essa etapa é crucial pois o domínio dessas ferramentas. Em seguida, os parâmetros da molécula de CO2 foram otimizados. Esta otimização envolve a definição das condições iniciais para a simulação como a geometria da molécula e os parâmetros de cálculo que serão utilizados. Após a construção da molécula, foram realizados os cálculos necessários para prever os espectros vibracionais, que são essenciais para entender como a molécula interage com a radiação eletromagnética e quais são suas características estruturais e eletrônicas. Os resultados esperados incluíram uma melhor compreensão das propriedades vibracionais do CO2 e a validação das simulações realizadas que contribuirão para o avanço do conhecimento na área de química computacional.
Além disso, os resultados contribuiram para o crescimento científico na graduação do curso de qúimica. 
PALAVRAS-CHAVE: : Física; Química computacional; Dióxido de carbono; Espectro vibracional; DFT.
AGRADECIMENTOS: O grupo de pesquisa agradece 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




