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2 - INTRODUGCAO

O presente relatério detalha as atividades desenvolvidas no projeto "Calculos ab-initio via método DFT:
analise espectral vibracional e conformacional de acidos graxos", centrando-se na aplicagdo do método
DFT na analise vibracional de acidos graxos especificos. A aplicacdo de métodos tedricos avancados na
investigacdo molecular desempenha um papel crucial no entendimento das propriedades vibracionais e
conformacionais de compostos organicos, especialmente quando se trata de acidos graxos. Este relatério
final do plano de trabalho detalha as atividades desenvolvidas no projeto "Célculos ab-initio via método
DFT: analise espectral vibracional e conformacional de acidos graxos", com foco na aplicagdo do método
DFT (Teoria Funcional da Densidade) na andlise vibracional de acidos graxos especificos.

Durante os encontros realizados nos laboratdrios de Fisica Aplicada e do grupo de pesquisa Estrutura da
Matéria e Fisica Computacional, foram abordados diversos aspectos relacionados a pesquisa, incluindo
orientacOes sobre apresentacdo de pesquisa, busca bibliografica e introducdo a pesquisa. O Prof. Dr.
Quesle orientou a leitura e estudo de materiais fundamentais, como "Modern Raman Spectroscopy: A
Practical Approach" de Ewen Smith e Geoffrey Dent, "Infrared And Raman Spectroscopy Principles And
Spectral Interpretation” de Peter Larkin, "Manual da Espectroscopia Vibracional" de Bueno, Alves, Willie,
e "Fundamentos da Espectroscopia Raman e no Infravermelho" de Oswaldo Sala [1, 2, 3, 4, 6, 7, 8, 9, 10,
11, 12, 13, 14].
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Foram definidas as moléculas objeto de estudo, incluindo acidos linoleico, linolénico, oleico, palmitico e
estedrico, juntamente com as bases e funcionais B3LYP e 6311G; LANL2DZ; CCPVDZ, para os calculos no
software Gaussian 09 e visualizacdo em Gaussview 06. A andlise dos célculos ab-initio, DFT revelou a
eficacia da base LANL2DZ, que proporciona informagdes cruciais, como momento de dipolo,
polarizabilidade, e energia da molécula, em um tempo significativamente menor em comparagdo com
outras bases testadas.

Destaca-se a utilizacdo do software VEDA para analisar a Distribuicdo de Energia Potencial (PED) de
espectros vibracionais tedricos, apresentado e ensinado pelo orientador. O programa VEDA oferece a
vantagem Unica de otimizagdo automdtica das contribuicdes PED, um recurso exclusivo ausente em
outros programas de analise PED.

O relatdério também destaca eventos cientificos, como a conversa virtual com a doutoranda Laura Maiza,
assim como com o Prof. Dr. Jorge Luiz Brito de Faria. A aceita¢do para publicacdo do artigo "Método DFT
na investigacdo do Butano (C4H10): Sua conformacdo de energia, modos vibracionais e espectro Raman
tedrico", e a apresentacdao de resultados em reuniBes presenciais do grupo de pesquisa, incluindo a
participacdo no | Simpdsio FAPERO - SIMFAP.

3 - METODOLOGIA

As atividades realizadas no periodo de forma presencial, integraram,

e aulas expositivas;

e reunides de grupo;

e seminarios;

e palestras;

e apresentagdes de trabalhos e etc;

e fundamentos basicos para a pesquisa, fundamentos de cdlculos ab-initio, método DFT, composicao
e estruturas moleculares, foram realizadas em computadores de laboratério e de uso pessoal, com
uso de softwares: Molview, GaussView e Gaussian 09.

e Verificagdo de escrita através de relatdrios diarios de atividades e apresenta¢do de seminarios;

além de:

3.1 Definicdo das Moléculas de Estudo:

No inicio do projeto, foram selecionadas as moléculas de interesse, nomeadamente 4cido linoléico, acido
linolénico, 4cido oléico, 4cido palmitico e acido estedrico. A escolha dessas moléculas levou em
considerac¢do sua importancia bioldgica e relevancia na pesquisa de acidos graxos.

3.2 Escolha de Bases e Funcionais:

Com base na revisao bibliografica e orientagdo do Prof. Dr. Quesle, foram escolhidas as bases e funcionais
B3LYP e 6311G; LANL2DZ; CCPVDZ apropriados para realizar os calculos DFT.

3.3 Execucdo dos Calculos DFT:
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Utilizando o software Gaussian 09 e Gaussview 06 [5], os calculos Ab Initios DFT foram realizados para as
moléculas selecionadas, empregando a base LANL2DZ e os funcional B3LYP. O objetivo foi obter
informacgGes precisas sobre a estrutura eletronica, modos vibracionais e propriedades espectroscépicas
das moléculas.

3.4 Andlise da Distribuicdo de Energia Potencial (PED) com o Software VEDA:

O software VEDA foi introduzido e utilizado para analisar a Distribuicdo de Energia Potencial (PED) dos
espectros vibracionais tedricos. Esse programa automatizado leu os dados de entrada dos arquivos de
saida do Gaussian, propondo um conjunto introdutério de coordenadas de modo local. As coordenadas
mais adequadas foram otimizadas para obter os elementos maximos de cada coluna (coordenada interna)
da matriz PED.

As atividades ocorreram no Laboratdrio de Fisica Aplicada do DEFIJI, no Laboratério do Grupo de Pesquisa
Estrutura da Matéria e Fisica Computacional e, quando necessdrio, por videoconferéncia. A figura 1
apresenta registro de encontro semanal.

Figura 1: Reunido presencial de grupo de pesquisa (IC/ PBIC-FAPERO e PIBIC-UNIR) realizada

na Fundagdo Universidade Federal de Rondonia, no campus de Ji-Parana.

Fonte: Arquivo pessoal

4 - RESULTADOS E DISCUSSOES

Os resultados apresentados nessa se¢ao, correspondem ao conhecimento estudado e adquirido, durante
o desenvolvimento do plano de trabalho.

A Tabela 1 mostra tabela com dados importantes, como: tempo de trabalho; energia; estrutura da
molécula; dipolo; polarizabilidade e a base utilizada. Na Tabela 1 temos a Energia de conformagao
(Energia), que é uma resposta da maxima efetividade do cdlculo na tentativa de “colocar” a molécula em
seu menor estado energético (estado fundamental). Os dados apresentados estdo numa unidade
convencional da area, Hartree, no qual pode ser interpretado como: Um hartree € igual a 2.625,5 kl/mol,
627,5 kcal/mol, 27,211 eV e 219.474,6 cmL [15]. A polarizabilidade é a “dureza” da molécula ceder
vibracionalmente devido a interacdes moleculares. A polarizabilidade é um termo importante da
espectroscopia Raman, sendo a grandeza fisica que diferencia o principio de ativacdo vibracional. A tabela
1 também indica que o célculo atribuido ao acido palmitico é mais rapido em relacdo ao oleico. Isso é
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explicado pela auséncia de insaturagdao no conjunto molecular, tornando a molécula mais simples do
ponto de vista analitico.

Tabela 1. Dados obtidos apds a realizacdo dos célculos computacionais para diversas bases.

Maoléculn Rase Tempo de Energin FEstruturas | Parimetr | Dipolo | Polarizabilidade
Trabalho o YEDA

Linolénico CC-pVDZ EH:18 854 44228 50 .-f.'ummn.-: 30,96 1. 32069 202 690333
7 1 54 elétrons 9

Linolénicno LANL2DY IH:06 554 26670 50 Atomos 2970 1.32946 195 745000
§ i 54 elérons |

Linolénico 631G(d,p) NAD RODOL 50 Atomos -

| 54 elétrons

Os dados sdo exportados diretamente do GaussView 6 apds a execucdo da tarefa computacional realizado
no Gaussian 09, apods verificar os calculos Ab Initios, DFT, para as moléculas citadas no relatério,
verificamos que a base LANL2DZ é a mais eficiente Um diferencial significativo é o fato dela realizar os
calculos em menor tempo comparado as outras bases testadas, como mostrado na Tabela 1. Para a base
631G(d,p) o calculo computacional ndo rodou em condi¢gdes normais, determinando parametros
especificos como o uso de memadria e renomeagao do arquivo de saida .chk o cdlculo é executado porém
com uma deficiéncia em um dos arquivos de saida o que impossibilita a otimiza¢ao no software VEDA. Via
calculos ab-initio em conjunto com a Teoria Funcional de Densidade, obtivemos espectros tedricos para
as moléculas objeto de estudo deste plano de trabalho, a exemplo a Figura 2, mostra o espectro Raman
tedrico para a molécula linolénico.

Figura 2. Espectro Raman tedrico para a molécula linolénico. Slide nimero 5 da apresentagdo do discente Asaf Ribas em reuniao
presencial do grupo de pesquisa.
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Também foram obtidos os modos vibracionais associados a cada banda do espectro como demonstrado pelas

Figuras 3 e 4.

Figura 3. Analise do espectro Raman tedrico, para um nimero de onda definido assim como as ligagdes atdmicas e a caracterizagdo da
vibragdo.
Slide da apresentagdo do discente Asaf Ribas em reunido presencial do grupo de pesquisa.
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Figura 4. Anélise do espectro Raman tedrico, para um nuimero de onda definido assim como as liga¢gdes atdmicas e a caracterizagdo da
vibragdo.
Slide da apresentagdo do discente Asaf Ribas em reunido presencial do grupo de pesquisa.
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Os célculos via os softwares mencionados foram essenciais pois assim obtivemos a assinatura/impresséo
digital de cada molécula estudada, a figura 5 ilustra essa afirmativa, pois para o dacido estedrico
verificamos que ele possui ao menos 162 modos de vibragdo e caracterizamos cada modo sendo: 55 de
estiramento; 54 deformacado e 53 de torc¢ao.

Figura 5. Andlise dos modos vibracionais para o acido estedrico. Slide da apresentacao do discente Asaf Ribas em reunido presencial do
grupo de pesquisa.
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Com base nos etapas pretendidas e resultados obtidos através dos calculos executados no programa
Gaussian, a andlise do comportamento molecular, baseados no efeito Raman cumpriu seu objetivo de
localizar diversos modos vibracionais para as moléculas estudadas. Essa andlise fornece uma base sélida
para compreender as propriedades vibracionais especificas de ligagdes C=0, C=C, CC e CH em para um
diversificado conjunto de moléculas, contribuindo assim para o entendimento mais profundo do
comportamento molecular dos chamados acidos graxos.

Os resultados podem ser Uteis na composi¢do de estudos de natureza vibracional e conformacional de
acidos graxos. O uso de recursos computacionais sdo muito Uteis nesta etapa, para qualquer processo

investigativo experimental.

5 - OUTROS RESULTADOS ALCANGADOS NO PERIODO

5.1 Participagdo e apresentagao em eventos cientificos como:

e | Simpdsio FAPERO - SIMFAPY (Figura 2);

o VI ENBRAERIZ! - Encontro Brasileiro de Espectroscopia Raman;

e Conversas cientificas com a doutoranda Laura Maisal2! (Figura 3);

e Conversa cientifica com o Prof. Dr. Jorge Luiz Brito de Farial4] (Figura 4), que proporcionaram uma
troca valiosa de conhecimentos e perspectivas na drea de Fisica Computacional e Espectroscopia

Vibracional.

Figura 2. Simpdsio FAPERO - SIMFAP, na parte (a) encontra-se aluno e orientador,

Fonte: Arquivo pessoal

Figura 3. Banner do evento: Conversa cientifica com Laura Maisa.

10/03 DE MARGO $$

CONVERSA -
CIENTIFICA

Com Laura Maisa

PREMIO DISSERTAGAO EM
FISICA 2022 UFAL
Doutoranda em Fisica (UFAL)

Egressa do curso de Fisica
da UNIR, Ji-Parana

LINK: MEET.GOOGLE.COM/FNU-ZBCD-TUN 4 H (JI-PARANA)

g—jé:ﬂw @) P1BK C:jfapem

Fonte: https://queslemartins.unir.br/homepage
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Figura 4. Print da conversa cientifica com o convidado Prof. Dr. Jorge Luiz Brito de Faria (Prof. Hulk).
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Fonte: https://queslemartins.unir.br/homepage

5.2 Publicag¢des técnicos-cientificas:

Artigos publicados em periddicos

e L.G.F. Silva, Q.S. Martins, A. Ribas, D.L.L. Oliveira, R.C.S. Lima, J.G. Santos, Raman and FTIR
spectroscopy experimental and theoretical in magnetic nanoemulsion from Carapa Guianensis
Aublet, Revista Mexicana de Fisica (2023). https://doi.org/10.31349/RevMexFis.69.051003

e A.Ribas, Método DFT na investigagdao do Butano (C4H1p): sua conformacdo da energia, modos
vibracionais e espectro Raman tedrico, Scientia Amazonia, (2023). doi: /10.5281/zen0d0.8165113

Apresentagoes

« XIVSEMANA DA Fisical®! ;

e (VI ENBRAER) Espectroscopia Raman e Infravermelho aplicados a estudo de grupos carboxilicos de
oleo vegetaI[Q] ;

e (I SIMFAP) Aplicando o método DFT na andlise vibracional e conformacional de acidos graxos.

Obs: Inscricdo confirmada para apresentacdo de trabalho em XV Semana da Fisica - 202371,
6 - CONCLUSOES

O presente relatorio detalhou as atividades desenvolvidas no projeto "Calculos ab-initio via método DFT:
analise espectral vibracional e conformacional de acidos graxos", centrando-se na aplicagao do método
DFT na analise vibracional de acidos graxos especificos. Ao longo desse processo, foram realizados
calculos Ab Initio DFT utilizando as bases LANL2DZ; CCPVDZ e 6311G e o funcional B3LYP no software
Gaussian 09, com visualizacao no software Gaussview 06. A andlise dos resultados destacou a eficacia da
base LANL2DZ, proporcionando informacées cruciais de forma mais eficiente, com relacdo ao parametro
tempo. A metodologia adotada permitiu a obtencao de dados significativos sobre as propriedades
vibracionais e conformacionais dos acidos graxos estudados. A apresentacdo desses resultados em
eventos cientificos, como o | Simpdsio FAPERO - SIMFAP e VIl EnBraER, e as conversas cientificas com
especialistas na area, contribuiram para a validacdo e enriquecimento do projeto. Os artigos cientificos
aceitos para publicacdo em periddicos renomados, como a revista Scientia Amazonia e a Revista Mexicana
de Fisica, atestam a relevancia e qualidade dos resultados obtidos. Além disso, a participacdo em reunides
presenciais do grupo de pesquisa permitiu a discussdo aprofundada dos dados, promovendo uma
compreensao abrangente das propriedades moleculares estudadas.
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A proposta pretendida alcancou resultados satisfatérios no estudo que envolve analise computacional de
grupos moleculares, aplicado a uma investigacdo de natureza vibracional baseados no efeito Raman. Essa
analise fornece uma base sélida para compreender as propriedades vibracionais especificas de ligacdes
C=0, C=C, CC e CH em para um diversificado conjunto de moléculas, contribuindo assim para o
entendimento mais profundo do comportamento molecular dos chamados acidos graxos. Os resultados
podem ser Uteis na composicdo de estudos de natureza vibracional e conformacional de acidos graxos. O
uso de recursos computacionais sdo muito Uteis nesta etapa, para qualquer processo investigativo
experimental.

A abordagem via método DFT possibilitou conhecer o comportamento e a natureza das moléculas, com
base na natureza vibracional, associando assim, ao estudo da técnica espectroscépica Raman na
identificagdo de componentes de materiais. Dados experimentais e tedricos sao complementares e
proporcionam maior clareza na analise de dados numa rotina de laboratério.

7 - PERSPECTIVAS DE CONTINUIDADE OU DESDOBRAMENTO DO TRABALHO

O uso de recursos computacionais sdao muito Uteis nesta etapa, para qualquer processo investigativo
experimental. O uso do programa Gaussian demonstra ser uma ferramenta eficaz na simulacdo e
interpretacao desses fendmenos, possibilitando avancos significativos na pesquisa em quimica tedrica e
experimental. Estudos posteriores podem agregar ndo soé ao tratamento investigativo de dcidos graxos em
dleos vegetais, mas sim, a uma diversa cadeia de moléculas, nos mais diversos produtos e sistemas e
meios de producdo, o que possibilitaria valor técnico e cientifico aos diversos setores envolvidos da
cadeia produtiva.

8 - OUTRAS ATIVIDADES DE INTERESSE UNIVERSITARIO

Participar de futuras atividades de cunho cientifico e/ou de incentivo a pesquisa no estado de Ronddnia.

9 - AGRADECIMENTOS

A FAPERO (Edital 009/2022 bolsa PBIC), ao orientador prof. Quesle da Silva Martins, aos laboratérios
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