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1. INTRODUGAO

Na caracterizagao por espectroscopia Raman ou no Infravermelho, o
estudo se baseia em verificar de imediato os modos vibracionais das moléculas
na analise. Assim podemos obter respostas graficas de forma qualitativa [1-3].
Com esse procedimento se pode indicar a presenga de grupos carboxilicos
ligados a acidos graxos.

Nesse contexto é apropriado o uso de calculos ab initio. O método é
apropriado em analises de sistemas moleculares com muitos elétrons, o que seria
impraticavel de forma analitica devido ao grande numero de elementos
interagentes. Sob esse contexto, o0 método DFT (Density Functional Theory) é
empregado na analise conformacional de grupos moléculas de interesse [5-9]. A
analise conformacional, € uma etapa importante para identificar qual o padrao de
menor energia produzido pelo calculo computacional, sob parametros
pré-estabelecidos, o que indica saber as caracteristicas primarias numa analise
vibracional.

Tal versatilidade possibilita o estudo tedrico-computacional de acidos
graxos. A rotina empregada para o método em questéo, possibilitara a formagao
basica no estudo dos espectros vibracionais gerados, incorporando assim, todo
campo da espectroscopia vibracional e também a analise conformacional, que é
uma etapa importante para identificar qual o padrdo de menor energia produzido
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pelo calculo computacional, sob parametros pré-estabelecidos possibilitando a
correta interpretacdo de resultados experimentais. Além disso, tém-se: Etapa de
analise qualitativa da identificagdo da(s) amostra(s), suas principais
caracteristicas fisico-quimicas e contextos potenciais de aplicacbes futuras;
Identificagdo de componentes majoritarios de amostras estudadas com base no
tema central do projeto; Calculos computacionais sob o método DFT, e analise
conformacional vibracional via DFT de estruturas obtidas.

A compreenséao de técnicas computacionais (e experimentais) proporciona
uma interagao interdisciplinar entre cursos das ciéncias exatas, assim, podendo
ser estudada de forma paralela em areas correlatas visando diversas aplicagdes.

2. OBJETIVO(S)
Geral:

-> O desenvolver habilidades e dominio na aplicagdo do método DFT na
investigacao vibracional de grupos moleculares e conhecer teorias relacionadas,
seu desenvolvimento, importancia e aplicagdes na Fisica e ciéncias em geral.

Especificos:

-> Estudar fundamentos basicos do método DFT, aplicagdes, tecnologias
associadas e calculos ab initio e sobre a natureza da espectroscopia
(espectroscopia Raman e no Infravermelho);

> Obter analises conformacionais dos grupos moleculares compreendidos no
ambito da pesquisa;

> Contribuir para a formacao cientifica, profissional e pessoal do educando;

-> Incorporar na rotina do aluno de graduagédo conceitos da pesquisa
cientifica, como a leitura de artigos cientificos, revistas especializados, softwares
etc;

3. METODOLOGIA

As atividades ocorrerdao no Laboratério de Fisica Aplicada do DEFIJI, no
Laboratério do Grupo de Pesquisa Estrutura da Matéria e Fisica Computacional e,
quando necessario, por videoconferéncia.

As atividades se baseiam em preparar o bolsista para a instrugéo
especifica ao qual ele devera executar ao longo do periodo de projeto,
conceituando as teorias, os fundamentos basicos para a pesquisa, fundamentos
de calculos ab initio, método DFT, composigcdo e estruturas moleculares.
Verificacdo de escrita através de relatorios diarios de atividades e apresentacéo.
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Verificacdo de escrita através de relatérios diarios de atividades e apresentacao
de seminarios, dando-lhe suporte para seguir as atividades do cronograma sem
impedimentos, minimizando as dificuldades encontradas.

Sanadas as lacunas iniciais na preparacao especifica para cada caso, o
bolsista seguira a constituicdo de sua responsabilidade no projeto de pesquisa,
seguindo as etapas conforme indicada em cronograma estabelecido.

4. CRONOGRAMA DAS ACOES A SEREM DESENVOLVIDAS

Tabela 1. Cronograma geral de atividades do plano de trabalho 1.
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Meés

. 1° 2° 3° [4° |[5° |6° [7° |8° 9° 10° | 11°
Atividades

12°

Introducao X X
bibliografica/métod
o cientifico

Calculos X X X X X
ab-initio/método
DFT

Conhecendo X X X X
recursos de
maquina/softwares

Aplicagbes analise X [X X [X
conformacional

Estruturas e X X X [ X
moléculas/acidos
graxos/arquivos
executaveis

Simulagao/modela X [X | X [X X
gem/recursos
computacionais

Resultados/analise X [ X X X X
vibracional/conform
acional

Resultados/analise X | X X X X
do método

Resultados/divulga X X | X
¢cao
cientifica/seminario
s/relatorios/artigos/
resumos etc
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