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Resumo

Este trabalho objetiva analisar o espectro de emissao na regiao entre 5 e 15 4 m do antraceno, uma espécie
quimica de relevincia astroquimica, obtido por modelagem computacional. E também comparar resultados
obtidos com conjuntos de bases diferentes. A classe molecular escolhida possui caracteristicas que permitem sua
presenca abundante em ambientes hostis do espago, despertando interesse acerca de suas propriedades fisico-
quimicas. A estrutura molecular foi desenhada na plataforma Gabedit e os calculos da abordagem quantica
realizados pelo software ORCA. Foram utilizadas duas fungoes de base, 6-31G* e 6-31G**, para comparagao
entre resultados. Para a andlise dos métodos e inferéncias de semelhancgas e diferengas, foi utilizado o NASA
Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdb), como banco de dados de referéncia. Os resultados obtidos
apresentam um avermelhamento nas bandas vibracionais, mesmo utilizando a fungao descrita pelos autores do
PAHdb, expondo a direta relagido entre complexidade e eficicia dos métodos comparados. Ainda assim, os
resultados obtidos foram satisfatorios. Uma vez que as bandas de emissao desta molécula, em comparagao com
dados espectroscopicos, permitem inferir a presenga da mesma em galdxias ativas, como Seyfert 1, Seyfert 2 e
Starburst.

Abstract

This work aims to analyze the emission spectrum in the region between 5 and 15 p m of anthracene, a chemical
species of astrochemical relevance, obtained by computational modeling. And also to compare the results
obtained with different sets of bases. The chosen molecular class has characteristics that allow its abundant
presence in hostile space environments, arousing interest in its physicochemical properties. The molecular
structure was designed on the Gabedit platform and the calculations of the quantum approach were performed
by the ORCA software. Two base functions, 6-31G* and 6-31G**, were used to compare the results. For
the analysis of methods and inferences of similarities and differences, the NASA Ames PAH IR Spectroscopic
Database (PAHdb) was used as a reference database. The obtained results show a reddening in the vibrational
bands, even using the function described by the authors of the PAHdb, exposing the direct relationship between
complexity and effectiveness of the compared methods. Nevertheless, the obtained results were satisfactory.
Since the emission bands of this molecule, in comparison with spectroscopic data, allow us to infer its presence
in active galaxies, such as Seyfert 1, Seyfert 2 and Starburst.
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1 Introducao rido mais de 80 anos que as primeiras moléculas

simples com dois atomos foram identificadas no
As ultimas décadas apresentaram pesquisas espaco, outros espécimes complexos também fo-

promissoras sobre a fisica e a quimica em am- ram descobertos [1].

bientes astrofisicos. Isso se deve a grande quan-

tidade de dados observacionais disponiveis, além Todos esses exemplares contribuem para o ciclo
do avango nas técnicas computacionais. Decor- de vida no meio interestelar (ISM), onde explo-
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soes de supernova ou estrelas no ramo assintético
das gigantes (AGB) liberam elementos sintetiza-
dos em seu ntcleo, que mais tarde evoluiram para
estruturas como galaxias, estrelas e planetas |2].
Dentre as diversas classes moleculares, verificou-
se que varios objetos emitiam bandas espectrais
até entao nao identificadas e que mais tarde foram
atribuidas aos hidrocarbonetos arométicos polici-
clicos (PAHs) [1].

Aproximadamente 20% ou mais do carbono
existente no meio interestelar encontra-se na
forma de PAHs, e grande parte da emissdo no
infravermelho médio (MIR), conhecida por AIBs
(do inglés Aromatic Infrared Bands), deriva dessa
classe molecular [3]. Além disso, PAHs podem ter
alguns de seus atomos de carbono substituidos
por nitrogénio ou oxigénio, dando origem a com-
postos complexos que desempenham importante
participacao na origem da vida.

Neste artigo sera analisado o espectro de emis-
sao no infravermelho (IR) do PAH antraceno,
composto por trés anéis aromaticos. Esta espécie
foi escolhida por representar um PAH simples, o
que facilita a analise de sua estrutura e processos
numéricos posteriores. Além disso, pesquisas re-
centes inferem & presenca de sua versao catidnica
na Nuvem Molecular Perseus [4].

O espectro foi simulado utilizando o Gabedit!,
uma interface gréafica utilizada em pacotes de qui-
mica computacional, e ORCA?, um software dis-
ponivel para académicos e que apresenta métodos
modernos de estrutura eletrénica. Dentre nossos
objetivos estao entender algumas das proprieda-
des que permitem a existéncia dessas moléculas
em ambientes tao inéspitos, mas que podem dar
origem aos tijolos da vida no Universo.

Uma vez que a regiao do IR fornece informa-
¢oOes fundamentais a respeito de ambientes astro-
fisicos como a temperatura e a taxa de formacao
estelar [5], a compreensao da quimica desses com-
postos pode colaborar com o desenvolvimento de
tecnologias voltadas para o meio ambiente, visto
que em ambientes terrestres os PAHs sao alta-
mente poluentes.

2 Materiais e métodos

Neste trabalho foram utilizados dados obtidos
por meio da modelagem computacional. A es-

http://gabedit.sourceforge.net/
2https://orcaforum.kofo.mpg.de/app.php/dlext/

Figura 1: Molécula de Antraceno simulada na interface
grafica do software Gabedit. Fonte: Gabedit

colha deste método se deu pela necessidade de
se detalhar comportamentos moleculares especi-
ficos e, tendo em vista que a resolugao de métodos
analiticos para um sistema multi-eletrénico seria
inviavel, os softwares de quimica computacional
permitem que calculos mais complexos sejam re-
alizados.

A estrutura inicial da molécula foi desenhada
no Gabedit. Este programa é uma interface gra-
fica de usuério para pacotes de quimica compu-
tacional. Exibe diversos resultados de céalculos e
suporta grande parte dos formatos de arquivos
moleculares. Também gera arquivos de entrada e
permite desenhar e visualizar estruturas em trés
dimensoes, bem como os espectros apés a reali-
zagao dos calculos.

A realizagao dos célculos e aproximagoes quéin-
ticas foi através do programa ORCA. Com facil e
eficiente uso, esta ferramenta permite aplicar co-
digos de quimica computacional, especificamente
voltados para propriedades espectroscopicas de
sistemas. Apresenta diversos métodos quénticos,
dentre semi-empiricos e ab initio, bem como mé-
todos hibridos que combinam parcelas dos méto-
dos anteriores e que sera o foco deste trabalho.

Ambos os programas sao gratuitos, disponiveis
para uso nao-comercial. Finalizada a estrutura
como mostra a Figura 1, é possivel que ligagoes e
angulos estejam diferentes dos valores de equili-
brio, sendo necessario o uso de um campo de forca
para ajustar a geometria molecular, de acordo
com a energia potencial estabelecida para os mes-
mos.

A Tabela 1 fornece os comandos utilizados para
este estudo. A opcao frequéncia é apresentada
como tipo de trabalho, uma vez que o modo de
vibragao molecular corresponde ao espectro IR da
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substancia.

O céalculo de energia foi feito no estado neu-
tro, uma vez que grande parte da contribuicao da
emissao em galédxias se da por espécies neutras e
também devido a otimizagao do tempo computa-
cional. A escolha de uma funcao de base permite
maior precisao no calculo da estrutura eletrénica.
As fungoes tipo Gaussianas (GTFs) do conjunto
de bases de Pople foram escolhidas, uma vez que
a literatura aponta vantagens em relagao a outros
conjuntos [6].

Ainda, é um dos conjuntos de bases utilizado
pelo NASA Ames PAH IR Spectroscopic Data-
base (PAHdb) [7-9], que sera usado para fins de
comparagao com os resultados obtidos. Como
método de trabalho foi escolhido um dos mais uti-
lizados em quimica quéntica, a Teoria do Funcio-
nal da Densidade, mais especificamente o funcio-
nal hibrido B3LYP. Este funcional combina dois
ou mais funcionais, permitindo uma sensivel me-
lhora nas solugoes apresentadas. Determinados
os procedimentos de entrada para a modelagem,
a ferramenta iniciara o processo.

2.1 Teoria do funcional da densidade

A mecéanica quantica facilitou uma compreen-
sao mais profunda da estrutura da matéria. Por
meio da equagdo que descreve a funcéo de onda
do elétron é possivel obter toda a informacao ne-
cessaria para determinar o estado de um sistema,
seja atomo, molécula ou sélido. Porém, pou-
cos sistemas fisicos possuem solugao analitica, e
mesmo a solugao numérica aproximada pode ser
computacionalmente inviavel, sendo necessarias
aproximagcoes que possibilitem o uso em sistemas
moleculares.

Uma vez que a funcéo de onda depende de 3N
coordenadas (z,y e z de cada elétron), so6 é pos-
sivel a resolucao para o 4tomo de hidrogénio, que
possui um tinico elétron. Para contornar esse pro-
blema, é necessario o uso de aproximacgoes basea-
das na densidade eletrénica p, ja que essa variavel
nao depende do nimero de elétrons e sim das co-
ordenadas x,y e z.

O uso da densidade eletronica foi proposto em
1927 por Thomas e Fermi. E, apesar deste mo-
delo possuir limitagoes nas previsoes de sistemas
reais, precedeu o surgimento da moderna teoria
usada até hoje. Por considerar uma distribuicao
homogénea de elétrons e negligenciar o termo de
troca na interagao entre elétrons, o método foi

aprimorado por Paul Dirac em 1930, ao adicio-
nar um termo de troca [10].

O desenvolvimento formal da teoria do funcio-
nal da densidade (DFT) por Pierre Hohenberg e
Walter Kohn ocorreu em 1964, utilizando a den-
sidade eletronica p como varidvel basica para cal-
cular a equagdo de Schrodinger e propondo so-
lugoes para o impasse no modelo Thomas-Fermi
por meio de dois teoremas [11].

O primeiro teorema afirma que o hamiltoni-
ano e todas as propriedades resultantes podem
ser obtidas a partir da densidade eletrénica. O
segundo teorema mostra que o funcional da den-
sidade também pode ser obtido pelo método va-
riacional. Neste processo, o hamiltoniano corres-
pondente pode ser determinado de acordo com
a densidade aproximada eletrénica, enquanto a
energia pode ser obtida através da equacao de
Schrodinger. As fungdes da densidade eletronica
que resultam no menor valor de energia serao as
mais corretas.

No ano seguinte, Walter Kohn e Lu Jeu Sham
demonstraram um conjunto de equagbes nas
quais o sistema de particulas interagentes é subs-
tituido por um de particulas nao-interagentes,
submetidas a um potencial e reproduzindo as con-
digoes do sistema interagente. Essa mudanca con-
sidera o fato de que em ambos, a densidade eletro-
nica serd sempre a mesma. A equagao geral de
Kohn-Sham para a energia eletrénica do estado
fundamental se torna

Elp) = / Ve (r)p(rdr + Flpl, (1)

sendo Vz¢ o potencial externo e F[p] o funcio-
nal da densidade independente do potencial ex-
terno. Conhecer a densidade permite o célculo
do potencial externo, do hamiltoniano e da fun-
¢ao de onda, mas ainda é necessaria uma funcao
de onda para que p obtenha bons resultados. E
para chegar na energia eletronica de diversas con-
tribuigoes, surge a proposta de utilizar funcionais
aproximados,

Elp] = Tlp] + Ve[p] + Veelo] + EXCp],  (2)

onde T'[p] é a energia cinética dos elétrons nao-
interagente, Vive[p] o potencial externo, Ve.[p] o
potencial de interacao elétron-elétron e EXC[p]
a energia de troca e correlagdo. O tltimo termo
pode ser separado em um termo de troca EX[p]
e um termo de correlacio E[p]. O segundo
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Tabela 1: Parametros de entrada para o calculo realizado pelo ORCA.

ORCA input

Especificagdo de Trabalho

Tipo de Trabalho
Tipo de Método
Método

Estado excitado

Bases

Frequéncias
Funcionais Hibridos
B3LYP
Nao
6-31G* / 6-31G**

Propriedades

Densidade de partida (p)

|

Equagdes de Kohn-Sham

(

Orbitais de Kohn-Sham

Figura 2: Modelo do ciclo de calculos do DFT. Fonte: [12]

Convergéncia

Densidade eletronica

teorema de Hohenberg-Kohn permite o céalculo
de um conjunto de orbitais ¢
zam E[p|, utilizando o operador de um elétron
de Kohn-Sham iLZK S equacionado como

, que minimi-

nucleos

]AIZKS Z U’L

/,j

em que VX¢ = 5EXC/5p é o potencial de troca
e correlagao, acessivel caso se tenha valores da
energia de troca e correlacio EX¢. Apés a reso-
lugao das equagoes de Kohn-Sham, os orbitais sdo
calculados e tem-se uma nova densidade eletro-
nica [12], em um ciclo que é refeito tantas vezes
for necessario até que os critérios iniciais sejam
satisfeitos, como mostra a Figura 2.

_Tk’

—dr' + VXY, (3)

2.2 Aproximacgoes dos potenciais e
funcionais hibridos

O potencial de troca e correlacao EX¢ nao pos-
sui solugao analitica e a utilizagao de aproxima-
¢Oes é necessaria. Dentre as mais conhecidas, es-
tao a Aproximagao da Densidade Local (LDA -

Local Density Approximation) e a Aproximagao
do Gradiente Generalizado (GGA - Generalized
Gradient Approximation). Ambas as aproxima-
¢Oes tém alta eficAcia e baixo custo computacio-
nal, porém podem nao ser adequadas em outras
utilizagoes mais complexas. Neste caso, a litera-
tura aponta para os funcionais hibridos, desenvol-
vidos a partir da combinacao de funcionais para a
energia de troca com um funcional para a energia
de correlacao de diferentes métodos.

Este trabalho wutiliza o funcional hibrido
B3LYP, também utilizado pelo NASA Ames PAH
IR Spectroscopic Database (PAHdb) na modela-
gem do antraceno disponivel na biblioteca [13,14].
Além disso, entre 2015-2020 o B3LYP aparece
em aproximadamente 4.697 ocorréncias dos 5.926
funcionais hibridos da categoria Fisico-Quimica
do Science Citation Index Expanded - SCIE,
aproximadamente 80% [15]. O aspecto hibrido
desse funcional é comprovado na energia de troca
e correlagao F.., descrito pela seguinte equacao,

Eye = (1 — ag)ExP* + agEYF + a, EPS

+ a BRYPSSe (1 g, ) EVWNSO:

(4)
onde os trés primeiros termos sao as aproxima-
¢oes LDA, HF e Becke 1988 (B88) para intera-
¢ao de troca, os dois ultimos termos sao apro-
ximagoes Lee-Yang-Parr 1988 (LYP88) e Vosko-
Wilks-Nusair 1980 (VWN80) para correlagao ele-
tronica, e os coeficientes ag = 0,2 , a, = 0,72 e
a. = 0,81 sao pardmetros definidos experimental-
mente. Devido & combinagdo de diferentes pa-
rametros diferentes de calculo, o método B3LYP
permite a obtengao de resultados satisfatorios e
que dependem das propriedades desejadas do ob-
jeto de estudo. Também existe uma variagao
desse funcional, o CAM-B3LYP, que possui resul-
tados superiores aos do funcional B3LYP, porém
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(b) Pericondensado.

(a) Catacondensado.

Figura 3: Exemplos de estruturas moleculares. Fonte:
NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdD).

com um alto custo computacional. Por isso, nao
serd abordado aqui, mas deixado como possibili-
dade de um novo estudo utilizando este método.

2.3 Hidrocarbonetos aromaéticos
policiclicos (PAHs)

Os PAHs sao compostos organicos arranjados
em anéis aromaticos, apresentam estruturas he-
xagonais ligadas & sua estabilidade e sao classi-
ficados em pericondensados, catacondensados e
aqueles com uma ligacao simples entre carbonos.
Como visto na Figura 3, enquanto os cataconden-
sados sao lineares, os pericondensados sao niicleos
compactos de carbono, o que garante mais esta-
bilidade a molécula.

Varios objetos astrondémicos como regioes HII
e estrelas ricas em carbono possuem bandas de
emissao atribuidas aos PAHs, bem como nebulo-
sas planetarias e galaxias de nucleo ativo (AGNs).
Isso infere que sdo materiais resistentes e abun-
dantes no ISM [2]. A intensa radiagao ultravio-
leta (UV) dessas regides atinge essas moléculas,
que ficam altamente excitadas, vibram e emitem
no IR, durante o processo de desexcitagao [16]. A
Figura 4 apresenta espectros de pequenos PAHs,
em que é possivel perceber a semelhanca nas po-
sicoes de banda, uma vez que sao construidos de
uma mesma unidade basica.

Perto de 50% da luminosidade no MIR. pode
ser associada &s bandas de emissao mais intensa
dessas moléculas. Estas variam de acordo com o
tamanho, a geometria molecular e sao caracteris-
ticas dos modos de excitagao vibracional, bending
(dobramento) e stretching (estiramento) [17]. As
caracteristicas da emissao dos PAHs sao bem co-
nhecidas na literatura [16], no entanto este tra-
balho se dedica ao intervalo entre 5-15 pum, apre-

Tabela 2: Caracteristicas de emissdo IR interestelar e
PAHs. Fonte: Adaptado de [16].

Bandas de emissao e modo de excitagao

5.2 um | C-H flexdo e C-C alongamento
5.65 pm | C-H flexdo e C-C alongamento
6.2 um | C-C alongamento

7.6 pm | C-C alongamento e C-H flexao
7.8 pm | C—C alongamento e C-H flexao
8.6 um | C-H flexao

11.0 pm | C-H flexao

11.2um | C-H flexao

12.7 pm | C-H flexao

13.6 um | C-H flexdo

14.2 pym | C-H flexao

sentado na Tabela 2.

2.4 Base de dados do NASA Ames PAH
IR

O PAHdD retine espectros de simulagoes expe-
rimentais e computacionais de PAHs, na faixa es-
pectral de 2,5 - 4000 ym. Contém dados de PAHs
puros (carbono e hidrogénio) e espécies com ni-
trogénio, oxigénio ou magnésio, bem como em
seus estados neutros e ionizados. Disponibiliza
estruturas, féormulas quimicas, conversao de vi-
bracgao, referéncias da literatura e outros atribu-
tos, quando disponiveis. Todas essas informagcoes
podem ser baixadas no moédulo de tabela XML
ou ASCII de uma tnica molécula ou um cluster
molecular.

Além disso, fornece varias interfaces de pro-
gramagao de aplicativos (API, Interface de
Programagao de Aplicativos, em inglés), como
AmesPAHdbIDLSuite, AmesPAHdbPythonSuite
e uma versao simplificada do conjunto de ferra-
mentas pyPAHdD [18]. Atualmente, contém 4.233
espécies tedricas na versao 3.20 e 84 espécies ex-
perimentais na versao 3.00. Além disso, sera de
grande importancia nas futuras observagoes do
James Webb Space Telescope (JWST).

Esta biblioteca online e de livre acesso sera uti-
lizada para compararmos os resultados obtidos
com espectros disponiveis da mesma molécula.
Também seré possivel inferir qual fungao de base
melhor se adéqua ao encontrado na literatura. Os
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Figura 4: Espectro IR de PAHs. Fonte: NASA Ames PAH IR Spectroscopic Database (PAHdb).

resultados também serdo comparados com dados
espectroscopicos de galaxias, a fim de verificar a
presenca do PAH antraceno nessas regides. Uma
vez que encontra-se na literatura o uso desse tipo
de modelagem para tal fim [19].

3 Resultados e discussoes

A Figura 5 apresenta os espectros no IR do
PAH antraceno, obtidos com as diferentes fungoes
de base. E possivel perceber os picos de emissao
em regioes proximas as bandas de emissao associ-
adas aos PAHs interestelares. Notamos leve dife-
rencga entre as posicoes e também na intensidade
de bandas. A comparagcao entre os dados disponi-
veis na biblioteca de referéncia permite notar um
avermelhamento nas bandas vibracionais, mesmo
utilizando a fungao de base 6-31G*, descrita pelos
autores do PAHdb [7-9)].

A Figura 6 mostra os resultados obtidos pela
nossa modelagem do antraceno e da modelagem
realizada pelo PAHdb da mesma molécula. Po-
demos perceber que a modelagem realizada neste
trabalho possui um desvio para o vermelho nas
bandas de emissao, especialmente nos compri-
mentos de onda de 11,9 e 14,1 pm.

Uma possibilidade para essa ocorréncia é o fato
de existirem estados de excitagao muito baixos na
molécula em questao, o que em nosso trabalho foi

desconsiderado. Ainda, a aproximacao realizada
pelo B3LYP desconsidera a anarmonicidade, ou
seja, reduz um sistema de 24 4tomos, o antraceno
em questao, a um oscilador harmoénico.

A Figura 7 mostra o espectro PAHdb contra-
posto ao resultado obtido com a funcao de base
6-31G**. E possivel perceber uma maior seme-
lhanga entre ambos, com bandas de emissao mais
préoximas, em 11,7 ym e 13,9 pm. Utilizar uma
func¢ao mais complexa contribuiu para um melhor
resultado.

Os métodos de célculos numéricos realizam
aproximacoes que permitem a resolugao para sis-
temas complexos, como moléculas de PAH. Em-
bora a espécie escolhida seja pequena e simples,
comparada & complexidade das emissoes interes-
telares, é necessaria a inclusao de fungoes que des-
crevam propriedades moleculares e mantenham
semelhanca com dados experimentais ja conhe-
cidos.

Para isso, constatou-se a necessidade da inclu-
sao de fungoes que permitam maior aproximagcao
dos resultados [6]. Essas fungoes sao classificadas
em dois tipos principais: func¢oes de polarizacao
e fungoes difusas. As fungoes de polarizagao des-
crevem distorgdes na nuvem eletronica. Ja as fun-
¢oes difusas sdo indicadas para sistemas i6nicos,
pois descrevem a expansao da nuvem eletrénica
desses sistemas.
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Figura 5: Espectros obtidos com as fungio de base 6-31G* e 6-31G**, utilizando FWHM = 5. Fonte: Gabedit
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Figura 6: Comparagio entre espectro PAHdDb e simulado
com a fungao de base 6-31G*.

Os dois conjuntos de base utilizados neste tra-
balho foram sugeridos por Pople e colaborado-
res [6], e os simbolos (* e **) indicam a inclusao
de funcoes de polarizacao somente para atomos
diferentes de hidrogénio ou a inclusao em todos
os dtomos do sistema, respectivamente. Esse fato
justifica os resultados obtidos, uma vez que a es-
pécie escolhida possui 10 atomos de hidrogénio
que foram desconsiderados na primeira simula-
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Figura 7: Comparagao entre espectro PAHdDb e simulado
com a fungao de base 6-31G**.

¢ao. Ja o segundo conjunto, 6-31G**, aplica fun-
¢oes de polarizagao em todos os atomos do sis-
tema, contribuindo para um melhor resultado.

A Figura 8 apresenta os resultados obtidos em
paralelo com dados espectroscopicos de galaxias
do tipo Starburst, Seyfert 1 e Seyfert 2, disponi-
veis na amostra do Projeto Spitzer/ATLAS [5].
Percebe-se que as emissoes dos espectros simula-
dos podem prever as bandas de PAH presentes
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Figura 8: Anélise dos resultados com dados espectroscopicos de galaxias Seyfert 1, Seyfert 2 e Starburst.

nessas galédxias, em comprimentos de onda mais
azuis entre 6 e 10 um. Kssa caracteristica em
galédxias ativas permite estimar, ainda que indi-
retamente, a taxa de formagao estelar [5].

E necessario citar que o funcional hibrido uti-
lizado combina dois métodos de céalculo — uma
parcela mais adequada para moléculas grandes
(DFT), mas com resultados pouco confiaveis; e
uma parcela complementar, indicada para molé-
culas pequenas (ab initio), mas que fornece mais
precisao. Isso garante um resultado mais préximo
ao experimental. O uso de diferentes fungoes de
base altera importantes propriedades molecula-
res, o que possibilita analisar qual é mais ade-
quada ao sistema proposto, sendo, neste caso, o
PAH antraceno.

Os resultados obtidos através do uso da DFT,
com dois conjuntos de base demonstraram-se sa-
tisfatorios. Uma vez que a modelagem computa-
cional da molécula antraceno identificou contri-
bui¢Ges em comprimentos de onda mais azuis no
intervalo de 6 a 10 microns, as mesmas observa-
das em galdxias ativas. Nesse sentido podemos
concluir que essa molécula pode estar presente
em objetos extragalacticos. Além disso mudan-
¢as nos parametros de calculo mostrou que ferra-
mentas computacionais possibilitam a resolugao
de sistemas complexos como os PAHs.

4 Conclusoes

A astroquimica vem se expandido nas tultimas
décadas devido a grande quantidade de dados
disponiveis e ao avango nos métodos de calculo.
Dentre as diversas classes moleculares existentes
no ISM, os PAHs possuem grande importancia
para se entender a quimica de ambientes astro-
fisicos. Os PAHs sdo responséaveis por grande
parte da luminosidade no MIR, pois eles aquecem
ao absorver um foton de radiagao UV e, durante
o processo de desexcitagao, emitem em IR. De-
vido a sua resisténcia, compoem o material orga-
nico predominante do espago e podem combinar-
se com nitrogénio, tornando-se PANHs (heteroci-
clicos policiclicos aromaticos nitrogenados), que
podem exercer importante papel na origem da
vida no Universo.

A simulacéo realizada permitiu identificar as
bandas de emissao predominantes do antraceno,
bem como inferir as caracteristicas nas frequén-
cias vibracionais encontradas ao se utilizar fun-
¢oes de base distintas, o que mostra a relagao
existente entre a complexidade e a eficiéncia do
método. Nossos resultados foram bastante satis-
fatorios, uma vez que foi possivel obter informa-
¢oes semelhantes ao espectro de referéncia. Além
da identificacdo de bandas de emissao em inter-
valos observados em galaxias ativas.

Ainda,

métodos computacionais permitem
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aproximar os estudantes de processos complexos,
como o espectro do PAH antraceno, sem a neces-
sidade de supercomputadores. Como perspectiva
de continuacao para este trabalho, pretendemos
simular moléculas maiores do que o disponivel na
literatura, uma vez que em galéxias ativas po-
demos encontrar espécies de até 1000 atomos de
carbono [17], enquanto o maior PAH na amos-
tra do PAHdDb possui em torno de 300 4tomos de
carbono.
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