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Introdução
O progresso das pesquisas em Química Computacional (QC) tem contribuído para o

desenvolvimento de diversas áreas além da Química. A Química Quântica e os métodos
computacionais tem adquirido cada vez mais destaque na comunidade científica, a partir do
desenvolvimento tecnológico provocado por uma grande expansão no século XXI, que
proporcionou aumento do poder computacional, redução dos custos na aquisição dos
materiais e equipamentos eletrônicos, e o acesso à informação (ALCAMÍ, MÓ e YÀÑEZ,
2001, p. 196).

Com isso, os estudos realizados com QC, são orientados por metodologias bem
definidas e com finalidades específicas, conforme os sistemas em análise. Os métodos
Empíricos e Semi-Empíricos (SE) são desenvolvidos a partir de parâmetros experimentais
derivados da Química Quântica, Mecânica Estatística, Mecânica Clássica, dentre outras. Já os
métodos não empíricos, conhecidos como ab initio, são desenvolvidos exclusivamente com
base em dados teóricos, não apresentando informações experimentais (GILBERT, SMITH e
KENNY, 2007, p. 167). Os métodos ab initio descrevem precisamente pequenos sistemas
(com poucos átomos, elétrons), no entanto seu uso não é apropriado para o cálculo de
macromoléculas (proteínas, ácidos nucleicos, polímeros), devido de um alto custo
computacional (tempo de cálculo).

Por outro lado, o método conhecido por Teoria do Funcional da Densidade (DFT, do
inglês Density Functional Theory) realiza cálculos baseados na estrutura eletrônica do sistema,
descrevendo com boa precisão grandes sistemas, sem a necessidade de uma alta demanda
computacional (ATKINS, PAULA e FRIEDMAN, 2009, p. 588). Diante disso, a escolha de
um método apropriado para um determinado tipo de problema é um trabalho que requer
conhecimento científico da área, tornando-se às vezes uma tarefa complexa. O custo
computacional associado à metodologia escolhida também deve ser levado em consideração,
pois determina o tempo de processamento e arquitetura computacional necessária para a
realização dos cálculos (ATKINS, PAULA e FRIEDMAN, 2009, p. 588).

Tais métodos e parâmetros de cálculo podem ser aplicados com o auxílio de
ferramentas como softwares computacionais que utilizam algoritmos na execução das ações
para a solução dos problemas. Atualmente existe uma grande variedade de softwares em QC
disponíveis nas versões pagas e gratuitas. Os pacotes computacionais apresentam ferramentas
apropriadas para cada tipo de investigação, com programas desenvolvidos para cálculos,
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edição e análise de dados, e visualização gráfica de estruturas e propriedades químicas
(MORGON, 2001, p. 678).

A partir dos resultados gerados no ambiente computacional, é possível definir as
propriedades geométricas, eletrônicas e energéticas dos íons, átomos e moléculas, dentre elas
o calor de formação, a entalpia, a energia eletrônica, a entropia, a energia livre de Gibbs, os
orbitais de fronteira Highest Occupied Molecular Orbital (HOMO) e Lowest Unoccupied
Molecular Orbital (LUMO), a energia de ionização, a afinidade eletrônica, a densidade
eletrônica, as cargas atômicas, o momento dipolo, etc (COHEN et al., 1990).

Portanto a compreensão e aplicação dos softwares de modelagem molecular são de
grande relevância para a comunidade científica que trabalham com as aplicações em QC e nas
áreas correlacionadas, permitindo a execução de cálculos complexos e a obtenção de
propriedades físico-químicas com o auxílio de recursos computacionais. Os resultados obtidos
podem e devem ser interpretados e associados aos conhecimentos teóricos e práticos
disponíveis na literatura (ARAUJO e VEIT, 2004 p. 179).

O objetivo deste estudo é ajudar os alunos da disciplina de equilíbrio químico e
cinético químico da Universidade Estadual do Maranhão a aprender sobre o potencial de
ionização e energia de interação, realizando cálculos ponto a ponto de energia, energia de
interação e potencial de ionização e comparando e classificando os diferentes métodos de
cálculo.

Com base na análise dos resultados obtidos no estudo de De Sá et al. (2021), entende-
se que os estudantes do curso de Licenciatura em Química, podem adquirir uma melhor
compreensão dos conceitos e dos cálculos termodinâmicos quando associam as aulas teóricas
com as atividades práticas computacionais, proporcionando uma melhor interpretação dos
dados teóricos ao relacioná-los com os experimentais. Portanto, a modelagem molecular pode
ser uma ferramenta útil para estudantes, professores e pesquisadores, contudo, é necessário
que o operador tenha conhecimentos sobre os detalhes químicos e computacionais do sistema
(DE SÁ et al., 2021).
Material e Métodos

Inicialmente, a primeira etapa do desenvolvimento da prática do potencial de
ionização e energia de interação, foi a realização do levantamento bibliográfico sobre os
métodos empregados na química computacional, além dos dados experimentais, pelo foi
selecionado a fonte dados da NIST- National Institute of Standarts and Technology.

Ao longo das atividades realizadas por alunos da Universidade Estadual do Maranhão
em equilíbrio químico e cinético químico, os softwares Gaussian 09W e GaussView 06 foram
necessários para modelagem e cálculos de moléculas relacionadas aos cálculos de interação e
ionização da disciplina.

Contudo, inicialmente modelagem foi realizada com a criação da molécula de H2O,
com valores experimentais, logo a distância de ligação hidrogênio-oxigênio de 0,958
angstrom e ângulo de ligação hidrogênio-oxigênio-hidrogênio de 104,477°, em seguida foi
gerado um arquivo de entrada, para realização do cálculo de energia com métodos HF, DFT -
B3LYP e DFT – PBEPBE.

Após a realização dos primeiros cálculos, usou o mesmo arquivo para gerar outro com
molécula uma carga de +1, ativando a função unrestricted, que indica ao programa que a
molécula apresenta um spin desemparelhado, dessa forma foi executado no programa
Gaussian 09W, assim gerando o segundo arquivo.
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A última modelagem foi a criação do Dímero da água, com os mesmo parâmetros de
ligação do átomo H2O anterior, tendo em vista distância entre as moléculas de água de 1,5
angstrom e com variação dos ângulos para um lado a variação de 180° a 90°, com intervalo de
30°, repetiu - se a mesma etapa por outro lado a variação de 180° a 190° , com intervalo de
30° e especificou - se no ficheiro para fazer o cálculo da energia, para cada um ângulo, com o
método de cálculo, funções de base e com os comandos utilizados anteriormente.

Ao finalizar os cálculos, os dados obtidos foram salvos em tabelas criadas no software
Excel, para comparação de entre valores teóricos e experimentais.
Resultados e Discussão

Os cálculos realizados permitiram uma excelente comparação entre métodos teóricos e
experimentais, evidenciando que a energia do íon é menor que a da água, pois ele é menos
estável devido à presença de um elétron desemparelhado. Em todos os três métodos, foram
utilizados os mesmos orbitais atômicos para a construção dos orbitais moleculares, conforme
mostrado na Tabela 1 a seguir.

Tabela 1: tabela com os valores com os valores da energia da água e do íon em que se usaram os três métodos
de cálculo, usando a função de base 6-31+G e do potencial de ionização (energia de ionização) que foi

convertida em kj/mol e convertida para kcal/mol.

Fonte: Autor 2024

Como pode ser visto rapidamente na tabela, os resultados que o método DFT deu
comparados com os valores retirados da literatura, com o método DFT-PBEPBE, deram o
valor mais correto. Por sua vez, o método HF deu mais de 140 kJ/mol, especificamente
140,88 kJ/mol, então o método DFT é mais preciso. De fato, nota-se que esta é a razão pela
qual os métodos DFT, e especialmente os cálculos, são tão amplamente usados   e aceitos;
eles são muito mais rápidos para cálculos de potencial de ionização e forneceram valores
muito próximos dos experimentais.

Os cálculos do dímero trazem ainda mais à tona as observações dos alunos,
identificando uma diferença de energia nas direções horária e anti-horária, crescendo com o
ângulo reduzido. As diferenças resultantes em energia tornam-se maiores no sentido horário,
independentemente do sentido. Isso ocorre porque, localmente, a energia de interação será
maior, dado que a rotação é causada pelo O₂ que interage diretamente com outra molécula de
água, mantendo uma distância de 1,5 Å. No sentido anti-horário, a rotação é pelos hidrogênios
que não têm interação direta com a outra molécula de água, portanto menor a diferença de
energia, como podemos notar na tabela 2 na página seguinte.

Nos cálculos anteriores o método DFT foi o que chegou mais próximo dos resultados
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experimentais, já nesta prática foi realizado os cálculos para energia de interação para o
dímero da água, e o método o HF é o que chega mais perto dos valores experimentais, no
cálculo da energia de ionização que foi da etapa anterior, o DFT foi o melhor e o HF ficou
mais distante dos valores experimentais, por isso neste cálculo o método HF foi o escolhido,
porque ele é o mais apropriado, os resultados chegam mais próximos dos experimentais, se
usasse o método DFT teria que utilizar funções de base mais apropriadas

Tabela 2: Tabela com os valores das energias nos sentidos horário e anti-horário da molécula e valores da
diferença em hartree convertidos para kcal/mol.

Fonte: Autor 2024

Como mostrado na tabela 2, a energia altera um pouco a partir do ângulo de 150°
comparando as diferenças, logo percebe-se que os valores da energia no sentido horário
comparando com o sentido anti-horário nesse ângulo (150°) varia 0,004205, no ângulo de
180° a energia em ambos os sentidos é igual a -149,928905.

Conclusões
A ciência a cada dia que passa está avançando, então é muito importante que um

profissional da área tenha noções de química computacional, e a mesma serve como
ferramenta de apoio, na análise e interpretação de dados que muitas das vezes não são
possíveis experimentalmente. A química computacional é a prova que o tubo de ensaio e o
computador são importantes para o desenvolvimento da química atualmente, porque observa -
se um grande avanço envolvendo ciência e tecnologia gerando mudanças que possibilitaram o
desenvolvimento de ambas.

O avanço da ciência e tecnologia permite que a gente, consiga realizar várias
atividades que alguns anos atrás demorarmos horas até dias para realizar. Estes métodos
computacionais estão sendo muito utilizados na área de ciência, tais como desenvolvimento
de novas drogas, na modelagem das reações de oxidação de hidrocarbonetos, por isso é muito
importante que nós alunos de ciências já devemos começar a nos familiarizar com estas
ferramentas.

Enfim o resultado da ionização de energia deixou mais claro o conceito de
instabilidade da molécula em relação a sua energia, devido à presença de um elétron
desemparelhado, a energia do íon é menor que a da água. Os dímeros apresentaram os
resultados esperados, pois a diferença de energia nas instruções horárias e anti-horárias
aumenta com o especificado.
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