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Titulo

Analise conformacional de acidos graxos via método DFT
Introdugéo e Justificativa
INTRODUCAO AO PROBLEMA

Na caracterizagdo por espectroscopia Raman ou no Infravermelho, o estudo se baseia em verificar de imediato os modos vibracionais das moléculas na
andlise. 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.

Na compreensdo da interagéo proposta na etapa experimental, um conjunto de técnicas tedricas séo empregadas em etapas atemporal do estudo, que visam
compreender o comportamento dos elétrons na matéria condensada (sistemas moleculares). Nessa etapa, se faz necessario resolver um problema de muitos
corpos, o qual exige conceitos estatisticos para determinar as propriedades intrinsecas dos materiais no limite termodinamico e aproximagées, sendo que a
mais simples é a aproximacdo na qual os elétrons (do sistema) ndo interagem entre si [4].

Nesse contexto é executado o célculo ab initio, que fornece a solugdo da equagdo de Schroedinger (sob certas consideragdes), valores de constantes
fundamentais e o nimero atémico, varios resultados sobre o estado molecular, determinagdo de estados eletronicos, otimizagdo geométrica, estrutura de
transicdo, distribuigdo eletrénica, superficies de energia potencial e calculos de frequéncia vibracional entre outros. 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, o método DFT (Density Functional Theory), é empregado na analise conformacional de grupos moléculas de interesse [5-9]. A analise
conformacional, é uma etapa importante para identificar qual o padrdao de menor energia produzido pelo célculo computacional, sob pardametros pré-
estabelecidos.

JUSTIFICATIVA

Justifica-se tal iniciativa buscando a diversificagdo para o desenvolvimento da ciéncia na regido Norte, especificamente no estado de Rondénia, dando subsidio
a formagdo de recursos humanos, proporcionando o aperfeicoamento técnico-cientifico local e ainda para popularizacdo da pesquisa cientifica através de
técnicas experimentais e teodricas de alta relevancia na caracterizacdo de materiais, especialmente no trato de dleos naturais, abundantes na regido,
possibilitando a implementagdo de conhecimento cientifico e agregando valores a produtos regionais. Ainda ndo menos relevante, a combinagéo de técnicas
computacionais e experimentais proporciona uma interagdo interdisciplinar entre cursos das ciéncias exatas, assim, podendo ser estudada de forma paralela
em areas correlatas visando diversas aplicagdes. A analise conformacional de grupos moleculares podera possibilitar interpretages corretas do estado de
menor energia de determinadas estruturas, auxiliando na interpretagdo de resultados experimentais e tedricos no campo da espectroscopia vibracional.

Objetivos
Geral:

O desenvolver habilidades e dominio na aplicagdo do método DFT na investigagdo 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, aplicagBes, tecnologias associadas e célculos ab initio e sobre a natureza da espectroscopia (espectroscopia
Raman e no Infravermelho);

Obter anélises conformacionais dos grupos moleculares compreendidos no &mbito da pesquisa;
Contribuir para a formacdo cientifica, profissional e pessoal do educando;
Incorporar na rotina do aluno de graduacdo conceitos da pesquisa cientifica, como a leitura de artigos cientificos, revistas especializados, softwares etc;

Introduzir conceitos basicos da Fisica experimental e conceitos de técnicas de caracterizagdo de materiais e aplicagdes.
Metodologia

As atividades se baseiam em preparar o bolsista/voluntario para a instrugdo especifica ao qual ele devera executar ao longo do periodo de projeto,
conceituando as teorias, os fundamentos basicos para a pesquisa, fundamentos de célculos ab initio e espectroscopia Raman e Infravermelho. Verificagédo de
escrita através de relatorios diarios de atividades e apresentagdo de seminarios, dando-lhe suporte para seguir as atividades do cronograma sem
impedimentos, minimizando as dificuldades encontradas.

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

Habilidades Adquiridas

Dominio no uso de softwares no processo de caracterizagdo de estruturas em fisica dos materiais, aplicacdo do método DFT na investigag&o vibracional de
grupos moleculares, aplicar e discutir resultados da Fisica experimental do campo da espectroscopia Raman e no Infravermelho.
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Data/Hora Parecer Usuario
O plano apresentado, pode ser enquadrado para a sua execugdo. Desta forma, sou de parecer
favoravel.
os/08/2022 15:47 (553125 1A akidades do projet serdo executadas um egime de abalto e 20 (VNS . (€522)
Os encontros ocorrerdo no Laboratério de Fisica Aplicada do DEFIJI, no Laboratério do Grupo de
Pesquisa Estrutura da Matéria e Fisica Computacional e, quando necessario, por videoconferéncia.",
talvez ndo se enquadre nas metodologias.
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Data/Hora Situagao Tipo de Bolsa Usuario
09/08/2022 14:37 APROVADO VOLUNTARIO (IC) (c322)
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