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Introducéao

A unido entre a Teoria Quantica da matéria e a
grande capacidade de processamento dos
computadores contemporéneos proporciona uma
ferramenta de extrema importancia para a analise
das estruturas fundamentais. A simulacdo de
propriedades  moleculares é  extensivamente
utilizada atualmente!. A ciéncia da Quimica
Computacional prové um excelente complemento

aos experimentos laboratoriais e, assim, a
comparacdo entre teoria e experimento é
fundamental para estudos de espectroscopia

molecular avancados.

Objetivo \

Determinar os espectros experimentais dos modos
vibracionais do perileno PTCD-Pr, por meio da
espectroscopia Raman e FTIR, e entdo comparar
com os espectros obtidos mediante calculos
tedricos, realizados no software Gaussian 09.

Material e Métodos \

Para calcular o espectro vibracional teorico, é
necessario, primeiramente, otimizar a geometria da
molécula, e entdo, ap6s esse processo, calcula-se
as frequéncias associadas a cada vibracdo. O
software utilizado para tais tarefas foi o Gaussian 09.
J& que o espectro vibracional esta intrinsecamente
associado com a estrutura da molécula, é
necessario que uma base de dados apropriada seja
escolhida para o processo de otimizacdo. Portanto,
0 método selecionado foi B3LYP (DFT) — Ground
State, sendo o conjunto de bases 3-21G2. As
frequéncias também foram calculadas por meio do
mesmo método e conjunto de bases. Para obter o
espectro experimental, foi utilizado o espectrografo
micro-Raman Renishaw, modelo in-Via. As medidas
foram realizadas com o laser de 514 nm.

Resultados e Discusséao

Na Figura 1, sédo apresentados 0s espectros obtidos.
Ja4 a geometria otimizada resultante do calculo
tedrico é apresentada na Figura 2.
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Figura 1. Espectro Tedrico e Experimental.
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Figura 2. Geometna Ot|m|zada do PTCD-Pr.

Conclusoes

Os espectros obtidos apresentam picos préximos.
Os modos de vibracdo do perileno® estdo de acordo
com o esperado. Portanto, 0 método B3LYP (DFT) —
Ground State e o conjunto de bases 3-21G
apresentaram resultados proximos ao experimental,
evidenciando que sdo boas escolhas para o calculo
de parametros geométricos e espectro vibracional
dos perilenos. Estes resultados serdo utilizados no
futuro para determinacédo da organizacdo molecular
de filmes finos baseados no perileno estudado.
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