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APLICACAO DE METODOS DE DFT NAS PROPRIEDADES TERMODINAMICAS: UM ESTUDO
TEORICO DOS DIMEROS
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A Teoria do Funcional de Densidade, baseada nos trabalhos de Kohn, Hohenbeng e Sham
(DFT - Density Functional Theory), teve uma ascensdo significativa na ultima década, sendo
amplamente utilizada na mecanica quantica e tendo um grande impacto nas ciéncias durante os
anos de 1964 e 1965. Com a chegada dos computadores do século XX, facilitou as atividades no dia
a dia e ndo foi diferente na quimica; o uso de computadores dessa area ficou conhecido como
“Quimica Computacional”, destacando-se a eficiéncia computacional na descrigao de sistemas
eletronicos complexos, calculos analiticos de gradientes de energia, matriz hessiana, entre outros,
a parte do DFT'3. Neste trabalho, realizou-se um estudo computacional utilizando modelos tedricos
de mecanica quantica com o objetivo de compreender os aspectos termodinamicos dos dimeros de
CO,, NO;, CHg, SO,, C,H, e NO, utilizando os funcionais APFD, B3LYP, LSDA, PBEPBE e TPSSTPSS,
combinados com uma fungdo base aug-cc-pVDZ. Para construir os dimeros e configurar, foi usado
o GaussView com visualizagdao tridimensional. O Gaussian 09W foi utilizado para otimizar as
geometrias e extrair as propriedades quimicas e fisicas por meio de matriz hessiana. Os dados foram
inseridos do Excel e organizados, transformando alguns valores de Hartree em quilojoules por mol.
Tenho a finalidade de serem analisados e comparar os métodos funcionais. O TPSSTPSS chama
atengdo pela sua energia baixa de interagao (En), o que evidencia uma maior estabilidade no
sistema, com uma interacdo parcialmente mais forte entre os dimeros de (CO;). Para sistema com
interacdes fracas, como C;H, + C2H3, os funcionais hibridos no caso B3LYP sdo uma 6tima opgao.
Alids, o B3PLY e TPSSTPSS lideram, tenho os valores mais negativos, revelando sua consisténcia e
confiabilidade em todos os dimeros. No APFD, tenho a distancia de interacdo (A) com uma
proximidade maior entre moléculas de 6xido nitrico do que no B3PLY, indicando uma interagdo mais
intensa, porém ndo se traduz em maior estabilidade, possivelmente porque a dispersdo ndo é o
fator dominante na interagdo entre duas moléculas de (NO), diferente do B3PLY, que trata bem
molécula dipolo-dipolo. O método LSDA na energia de interacdo € o menos negativo em
comparacgao aos outros funcionais com todos os dimeros, sendo o PBEPBE intermediario. Esse
estudo transparece a importancia da formac¢do de dimeros e suas caracteristicas, de acordo com
métodos funcionais, para a compreensao dos fendmenos moleculares e térmicos por meio da
Quimica Computacional, uma area promissora da ciéncia.
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