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2. RESUMO DO RELATORIO

Este relatorio parcial apresenta a relevancia da pesquisa no tdpico introducdo geral,
abordando os poucos estudos realizados em 0leos vegetais na regido amazonica por meio da
espectroscopia Raman e IR. E compartilhado também os objetivos gerais e especificos da
pesquisa, assim como a metodologia e cronograma em tempo real de execugdo, o presente
relatério também aborda as atividades relevantes desenvolvidas pelo bolsista como:
participacdo em eventos € submissao de trabalhos para publicacdo em revistas eletronicas.

3. INTRODUCAO GERAL (relevincia do trabalho)

Na regido Amazonica ha mais de 40 mil espécies de plantas em estudo e apenas algumas
dezenas de espécies sao conhecidas, assim a eficacia de suas aplicagdes dependem de estudo
técnicos e o conhecimento minimo de suas potencialidades fisico-quimicas. Os 6leos de
origem vegetal podem apresentar compostos voldteis que tém como caracteristica uma
intercalacdo das ligacdes simples e duplas (sigma-pi), chamado conjugacdo. Uma série de
componentes presentes nesses 0leos sdo chamados de acidos graxos, estruturas carbonicas
ligadas a um grupo carboxila. Esta peculiaridade pode ser estudada através do conhecimento
dos estados eletronicos da molécula. O estudo por espectroscopia Raman e no Infravermelho
verifica como a emissao dos elétrons depende dos niveis eletronicos envolvidos no processo,
diferenciados pelas regras de selecdo espectroscopicas. Ao estudar 6leos naturais por essas
técnicas, tem-se a possibilidade de conhecer a caracteristica do padrao espectral que ¢
definido devido a composi¢do do material, formando uma espécie de assinatura ou impressao
digital. Nesse caso o estudo por espectroscopia Raman se torna eficiente por ser uma técnica
de caracterizagdo que ndo requer um tratamento especifico do material, podendo este ser
analisado imediatamente apoOs sua extracdo, assim conservando suas caracteristicas originais
no ato da medida e consequentemente possibilitando um sinal espectral com maior pureza e a
espectroscopia no Infravermelho, sendo uma técnica amplamente difundida nesse contexto,
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apresenta complementaridade no estudo vibracional de materiais. Justifica-se tal iniciativa
buscando a diversificagdo para o desenvolvimento da ciéncia na regido Norte,
especificamente no estado de Rondonia, dando subsidio a formagdo de recursos humanos,
proporcionando o aperfeicoamento técnico-cientifico local e ainda para popularizacdo da
pesquisa cientifica através de fundamentos tedricos e praticos da espectroscopia vibracional
Raman e no Infravermelho, técnicas experimentais e tedricas de alta relevancia na
caracterizacdo de materiais, que possibilitard a implementacdo de conhecimento cientifico
acerca de produtos naturais regionais, por fim, agregando valores a produtos regionais.

4. OBJETIVOS

4.1 Geral: Estudar a espectroscopia Raman e no Infravermelho; fundamentacao
tedrica e experimentacao; Desenvolver habilidades no processo de analise experimental e
investigacao vibracional de grupos moleculares;

4.2 Especificos: Estudar fundamentos basicos, aplicagdes, tecnologias associadas e
correlacdes com calculos ab initio; Contribuir para a formagdo cientifica, profissional e
pessoal do educando; Incorporar na rotina do aluno de graduagdo 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 aplicacdes.

5. METODOLOGIA

5.1 O projeto ¢ executado em regime de trabalho de 20 (vinte) horas semanais, em
encontros semanais/mensais em turno contrario do horario de aula. Durante os encontros,
sobre a orientacdo do orientador, o bolsista desenvolve atividades propostas e em conjunto
com o orientador. As atividades iniciais foram caracterizadas por conceituagdo das teorias, 0s
fundamentos basicos para a pesquisa, fundamentos da espectroscopia Raman e célculos
Ab-initio, tanto como verificacdo de escrita através de relatérios diarios de atividades e
apresentacao de seminarios, dando-lhe de suporte para seguir as atividades do cronograma.

5.2 Sobre orientagdo do orientador o bolsista desenvolveu habilidades com os
seguintes softwares:

e Gaussian 9
e Origin 2018
e Gaussview 6

6. CRONOGRAMA DE EXECUCAO

Tabela 1: Cronograma de execu¢do em tempo real das atividades propostas pelo plano de trabalho: Estudo
da espectroscopia Raman e Infravermelho aplicados a odleos naturais da Amazoénia: sintese de grupos
carboxilicos, PIBIC 2021-2022.

2021 2022

Atividades Jul | Ago | Set | Out | Nov | Dez | Jan | Fev | Mar | Abr | Mai | Jun | Jul

Ago

LEVANTAMENTO | X X X
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BIBLIOGRAFICO

COLETA, X | X | x x X
SEPARACAO E
IDENTIFICACAO
DE AMOSTRA(S)

ESTUDO X | X | X X X
FISICO-QUIMICO
DA(S)

AMOSTRA(S)

iSPECTROSCOPI X X X X X
RAMAN/INFRAV
ERMELHO

ANALISE DE X X X X
RESULTADOS

PARTICIPACAO X X X
EM EVENTO
CIENTIFICO

PREPARACAO DE X X X
ARTIGOS E
RESUMOS PARA
DIVULGACAO
EM PERIODICOS,
TRABALHOS E
CONGRESSOS
CIENTIFICOS

SUBMISSAO DE X
TRABALHOS

7. RESULTADOS E DISCUSSAO

A pesquisa segue em fase de execucdo conforme a tabela 1 demonstra. O orientador
demonstrou como realiza-se o processo de selecdo e andlise da amostra via método ab initio
DFT, a onde foi apresentado os parametros especificos para a investigacdo em estruturas
moleculares de acidos graxos através do uso deste método (AB INITIO, DFT) via Software
Gaussian 09 e Gaussview 06, realizamos a andlise teorica dos espectros Raman para as
estruturas moleculares: eicosapentaendico (EPA), docosahexaendico (DHA), alfa-linolénico
ou linolénico (ALA), os dados foram cruzados com resposta da espectroscopia Raman em
6leo de avestruz (OA), os resultados foram submetidos e aceito para publicacdo na revista
Scientia Amazonia com previsdao para publicacdo no décimo primeiro peridodico em seu
volume 02. No presente momento estamos analisando o 6leo da castanha do Brasil.



Relatorio Parcial PIBIC 2021-2022

8. ATIVIDADES RELEVANTES DESENVOLVIDAS PELO BOLSISTA

Artigo aceito para publicacio, intitulado: DFT method in ALA, DHA and EPA
molecules in Raman vibrational analysis of ostrich oil from the Amazon, através da
revista eletronica Scientia Amazonia, conforme anexo A.l:
https://scientia-amazonia.org/index.php/volume-publicado/, em Anexo A.

Participacio na Escola Matogrossense de Fisica 2021, com apresentacio de
trabalho, link da apresentacio disponivel em:
https://www.youtube.com/watch?v=aiOyhBIjSNM&t=827s e anexo B. Observacao:
Por motivos desconhecidos a apresentacio nao foi transmitida em sua totalidade.
Participacio no evento X Encontro De Fisica De Rondonia E Xi Mostra De
Trabalhos Académicos Do Curso De Fisica - V Worshop Do Mnpef -P40-Unir, em
Anexo C.

Participou do evento: XIX Encontro de Pesquisa em Ensino de Fisica 2022, com
ouvinte link do evento disponivel em: http://wwwl.fisica.org.br/~epef/xix/index.php
certificado em Anexo D.

Participou do evento: XXII Escola de Veriao Jorge André Swieca de Fisica Nuclear
Experimental. 2022. (Oficina). Link do evento:
http://wwwl.fisica.org.br/~evijasfne/xxii/index.php/pt/escola-portugues, certificado
ainda niao disponivel até a data da entrega do relatério, como comprovacio em
anexo E, copia do email de aceite ao evento.

Leitura do Livro: Wiley, Modern Raman Spectroscopy: A Practical Approach, 2°
edicao (29 abril 2019).

Leitura do Livro: Sala Oswaldo. Fundamentos da Espectroscopia Raman e no
Infravermelho. Editora Unesp; 2* edi¢do (28 novembro 2011)

Leitura do Livro: Alves Bueno, Willie. Manual de Espectroscopia Vibracional.
Editora Mcgrawhill; (1989)

Leitura do Livro: Larkin, Peter. Infrared and Raman Spectroscopy: Principles and
Spectral Interpretation. Editora Elsevier; 1* edicao (20 junho 2011).

Participacio de reunidoes em grupo para apresentar resultados e discutir novas
atividades, como pode ser visto na figura 1 e 2.

Figura 1: Prof. Dr. Quesle; Discente bolsista Asaf Ribas; Discente voluntaria Roberta Cristina em reunido do
PIBIC.


https://scientia-amazonia.org/index.php/volume-publicado/
https://www.youtube.com/watch?v=aiOyhBlj8NM&t=827s
http://www1.fisica.org.br/~epef/xix/index.php
http://www1.fisica.org.br/~evjasfne/xxii/index.php/pt/escola-portugues
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Figura 2: Discente bolsista Asaf Ribas, apresentando relatorio de atividades propostas pelo orientador em
reunido PIBIC.

VIBRATIONAL
ESPECTROSCOPY

METHOD ABINITIO

e Estudo experimental e teérico dos acidos presentes na amostra do oOleo da
castanha do Brasil. Amostra essa cedida pela empresa Inovam Brasil, como mostra a
figura 3.

Figura 3: Logo marca Inovam Brasil e produto finalizado 6leo da castanha do Brasil, a empresa cedeu amostra
do 6leo para estudos de espectroscopia vibracional Raman e Infravermelho.
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e Utilizacao dos Softwares: Gaussian 09 e Gaussview 06, para estudo do método ab
initio DFT - Teoria Funcional Densidade, com esses softwares é feita a analise
vibracional tedrica da amostra via os espectros Raman e IR, podendo detectar os modos
vibracionais das mesmas assim como extrair sua assinatura digital. Figura 4.

Figura 4: Programas computacionais: Gaussian 09 e Gaussview 06 - utilizados para estudo de métodos Ab
Initios. Fonte: https://gaussian.com/

Gaussian 09

Major New Features:
© ONIOM IRC ¢ frequencies
@ TD-DFT optimizations, EOMCC energies
® IEFPCM solvation for all properties
® Anharmonic frequencies, FCHT analysis

Performance Enhancements:
® Optimizations for large molecules
@ New IRC algorithm

@ Large frequency calculations in parallel

Challenging Calculation:
® Isopenicillin N synthase reaction paths

TS Opt Freq & IRC

e Utilizacao do Software: Origin 2018 Graphing & Analysis, 0 mesmo possibilita
organizar os espectros obtidos via Gaussian 09, podendo anexar informacdes
complementares de suma importancia, como por exemplo o nimero do comprimento de
onda de um certo pico, como mostra a figura S e 6.

Figura 5: Programas computacionais: Gaussian 09 e Gaussview 06 - utilizados para estudo de métodos Ab

Initios. Fonte: https://www.originlab.com/2018


https://gaussian.com/
https://www.originlab.com/2018
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¢ ORIGIN 2018

Graphing & Analysis

Figura 6: Software Origin 2018 - utilizado para anexar numero do comprimento de onda no espectro Raman.

Fonte: Autor.
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ANEXOS

ANEXO A - Resposta de aceite do artigo submetido para publicagdo intitulado: DFT
method in ALA, DHA and EPA molecules in Raman vibrational analysis of ostrich oil from

the Amazon.



Relatorio Parcial PIBIC 2021-2022

o editor@scientia-amazonia.org o~ &
Para: Wocé CQua, 13/04/2022 16:23

Prezado autor Asaf Ribas

Acusamos o recebimento do certificado do tradutor e da versao final
corrigida do manuscrito intitulado '4-2022 - DFT method in ALA, DHA and
EPA molecules in Raman vibrational analysis of ostrich oil from the
Amazon' dos seguintes autores: Asaf Ribas, Roberta Cristina Lima, Quesle
da Silva Martins; e informamaos que sera publicada no sequndo fascicula,
do volume 11, de 2022. Aproveitamos a oportunidade para agradecer a
colaboracdo dos autores com a Revista Eletrénica Scientia Amazonia.

Atenciosaments,

Genilson Pereira Santana e Maria Cristina dos Santos Sobreira de Sampaio
Editores da Revista Eletrdnica Scientia Amazonia

€~ Responder ~» Encaminhar

ANEXO B - Certificado de apresentagdo de trabalho no evento Escola Matogrossense de
Fisica 2021.

Certificado

Certificamos que Asaf Ribas apresentou o trabalho intitulado APLICACOES RAMAN E
CALCULOS DFT AO OLEO DE AVESTRUZ: INTRODU(;AO A ESPECTROSCOPIA
VIBRACIONAL durante a ESCOLA MATO-GROSSENSE DE FiSICA 2021, que ocorreu
por videoconferéncia nos dias 03 a 05 de novembro de 2021, na Sessido de Painéis.

Ricondesr R.F. Bemls

Ricardo Rodrigues de Franca Bento

Coordenador Geral

ANEXO C - Certificado de participacao no evento, X Encontro De Fisica De Rondoénia E Xi
Mostra De Trabalhos Académicos Do Curso De Fisica - V Worshop Do Mnpef -P40-Unir.
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14/07/2022 12:53 SEIUNIR - 1030353 - Certificado

MINISTERIO DA EDUCACAD
FUNDACAD UNIVERSIDADE FEDERAL DE RONDOMIA
DEPARTAMENTO ACADEMICO DE FiSICA - PORTO VELHO

CERTIFICADD

MNPEFESE" e

Powo pe Porto Veuso - RO

Certificamos que Asaf Ribas, participou do evento X ENCONTRO DE FISICA DE RONDONIA E XI MOSTRA DE TRABALHOS ACADEMICOS DO CURSO DE FISICA -V
WORSHOP DO MNPEF -P4D-UNIR realizado entre os dias 13 a 15 de novembro de 2021, na cidade de Porto Velho - RO, Junto a Universidade Federal de
Rondénia, na fun¢io de Membro de Equipe, contabilizando carga hordria total de 30 horas.

Porto Velho, 11 de dezembro de 2021.

Sei ﬁ Documento asinado eletronicaments por IUDES GONCALVES DOS SANTOS, Presidente da ComissSo, em 14/07,/2022, &s 13:53, conforme hordrio oficial de
assinatun Brasilia, com fundamento no art. €2, § 1%, do Decreto n® 8.539, de B de outubro de 2015,

O
<% A autenticidade deste documento pode ser conferida no site hitp/Ysei unicbrfseifcontrolador_externo.php?
acao=documente conferir&id orgao acesso externo=0, infarmando o cddigo verificador 1030353 e o cddigo CRC BA231286.

Reflerdncla: Processo i@ 23118 D0SISE/ 702107 SE|n® 1030353

ANEXO D - Certificado de participacao no evento, XIX Encontro de Pesquisa em Ensino de
Fisica, realizado de 15 a 19 de agosto de 2022 em OnLine, Brasil.



Relatorio Parcial PIBIC 2021-2022

XIX Encontro de Pesquisa

e N\ em Ensino de Fisica
\ 15 a 19 de agosto de 2022 - Online

/XIX EPEF
CERTIFICADO

O Comité Organizador certifica que ASAF RIBAS participou do XIX Encontro de
Pesquisa em Ensino de Fisica, realizado de 15 a 19 de agosto de 2022 em
OnLine, Brasil.

OnLine, 19 de agosto de 2022

235-398

Monna Yo lichn_Bomes @
Marina Valentim

Coordenadora Geral SOCIEDADE BRASILEIRA DE FISICA

ANEXO D - Certificado de participacao no evento, XXII Escola de Verao Jorge André

Swieca de Fisica Nuclear Experimental. 2022. (Oficina).
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XXIl Escola de Verao Jorge André Swieca de Fisica Nuclear
Experimental
25 de julho a 05 de agosto de 2022

CERTIFICADO
O Comité Organizador certifica que ASAF RIBAS participou da XXIl Escola de

Verdo Jorge André Swieca de Fisica Nuclear Experimental, realizada de 25 de
julho a 05 de agosto de 2022 em Sao Paulo, SP, Brasil.

Sao Paulo, 05 de agosto de 2022

Fa)

h i " | N 2
.ﬁ lowa | /YU
Beatriz Mattos
Secretaria Executiva da
Sociedade Brasileira de Fisica A Ce 1@ @ Q SOGIEDADE BRASILEIRA DE FISIGA
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