IT EVENTO INTEGRADO - PROCIEMA
Educacao, Ciéncias e Extensao: Transformando Vidas

4 + ~ 14 .
A particula e formando novos complexos: Interaciao do positron com
atomos
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RESUMO

O elétron possui uma antiparticula chamada de positron (e+), que possui um composto
instavel chamado de positronio ou Ps (pdsitron e elétron). Esse composto possibilita a
formagdo de complexos com atomos e moléculas. O interesse no estudo dessa particula,
e na formacao desses complexos, ganhou atencdo da comunidade cientifica a interacao
de matéria e anti-matéria, e suas varias aplicagcdes como a Tomografia por Emissao de
Positrons (PET) utilizada em diagnoésticos de cancer. Neste trabalho, afim de entender
melhor os complexos, estudamos a interagdo do pdsitron com o Hidrogénio e seus
isotopos e com os atomos Halogénios. Em nossa metodologia o pdsitron ¢ tratado como
um nucleo leve e o seu movimento pode ser completamente separado, de forma
adiabatica, do movimento dos demais elétrons do sistema. Além disso, utilizamos a
Correcao de Massa Nuclear Finita (Finite Nuclear Mass Correction - FNMC) que pode
ser entendida como complementar a Aproximag¢do Born-Oppenheimer, e que torna
possivel o estudo do Positron. Para o desenvolvimento desta pesquisa, ¢ utilizado a
ferramenta de simulagdo computacional GAMESS (General Atomic and Molecular
Eletronic Structure System), a implementagdo da corre¢do no referido programa e da
linguagem Phyton para analise dos resultados (com criacdo de graficos e animagdes).
Observou-se as energias totais e de ligagdo dos complexos formados, esses que se
influenciaram pela eletronegatividade de cada um dos atomos, resultado esse que
concordava com nossas previsoes da literatura, fator que indicou bom direcionamento
do nosso método. Além disso constatamos mudancas nas frequéncias dos modos
normais (vibragdo dos atomos) quando na presenga da anti-mdteria e mudancas na
geometria de equilibrio das moléculas com sua presenca. Esses resultados mostram
como a presenca do positron altera as caracteristicas dos atomos e complexos e para
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entender melhor suas consequéncias e sua validade eles foram confrontados com a
literatura.

Palavras-chave: Interacdo. Hidrogénio. Halogénios. GAMESS.

1. INTRODUCAO

O positron (e+) € a anti-particula do elétron (e-), isso por que ele possui as mesmas
propriedades de um elétron, porém com uma carga positiva. O estudo do Pdsitron data
de 1928, pois foi previsto por Paul A. M. Dirac, em sua teoria de buracos, porém sé
veio a ser detectado em 1932 por Carl David Anderson com fotografias de trajetérias de
raios cosmicos na presenca de um campo magnético como visto na Figura 1, resultado
experimental este que rendeu a ele o Nobel de 1936.

Este componente possui um composto instavel formado por um pdsitron e um elétron,
chamado de positronio ou Ps, que tem sua estrutura como visto na Figura 2 (Ruark,
1945), e apesar de entendermos que cargas opostas tendem a se aniquilar, nem sempre
um positron se aniquila instantaneamente quando de encontro ao elétron, isso por que
alguns angulos ou diferencas de trajetéria formam um complexo conhecido também
como anti-hidrogénio. Outra maneira de forma-lo ¢ pelas chamadas ressonancias de
Feshbach que conhecemos como moléculas virtuais (Capucho, 2013). E o positronio
que possibilita a formacao de complexos moleculares com outros atomos e moléculas,

antes que o positron sofra aniquilagdo por pares com um elétron, tornando assim nosso
estudo tedrico possivel.
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Figura 1: Trajetdrias de raios c6smicos. Figura 2: O Positronio.

O interesse no estudo do Poésitron vem ganhando a aten¢do da comunidade cientifica
pela necessidade de se entender a dindmica de interagdo de matéria e anti-matéria, além
de possuir véarias aplicagdes praticas e de estudos tedricos, como a Tomografia por
Emissdo de Positrons (PET) para propositos de diagnostico de cancer sem risco ao
paciente, investigacdo de semicondutores e defeitos em eletronicos, identificacdo da
espectrometria de moléculas biologicas (Jean et al, 2003), descobertas na distribuicao de
positron na nossa galaxia (Weidenspointner et al, 2008), experimentos sobre o efeito da
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gravidade sobre o anti-hidrogénio; entre outras aplicagdes que evidenciam a importancia
de seu estudo. Apesar do extenso uso e aplicagdes, fato esse que s6 foi possivel devido
ao desenvolvimento de tecnologias envolvendo o e+, o pdsitron ainda se mostra como
uma particula muito curiosa no seu campo de pesquisa. Ainda existem muitas perguntas
ndo respondidas, e que ao serem respondidas podem trazer grandes inovagdes
tecnologicas. Existe também, a necessidade de construgao de banco de dados teodricos de
seu comportamento com todo tipo de atomo e molécula, para que a Fisica experimental
possa estudar seu comportamento de forma mais eficiente, fato esse que nos
impulsionou a realizar esse estudo.

Neste trabalho temos como objetivo estudar a interacdo do positron com &atomos,
focando nas alteracdes do antes e depois da presenca do e+. De forma mais especifica,
observamos a interagdo com o Hidrogénio e seus isotopos (4tomos de interesse no
estudo do Positron por ja terem resultados experimentais confidveis € que mostram
grande energia de ligacdo entre eles) e com 4tomos Halogénios (escolhidos por sua
grande eletronegatividade, fato que torna a ligacdo entre eles mais forte). Focaremos
nossas analises nas energias de ligagdo das novas moléculas formadas com os
complexos, as energias de dissociacdo, seus modos normais ¢ a relaxacdes de sua
geometria, a fim de observar as consequéncias da interagdo matéria e anti-matéria.

2. MATERIAIS E METODOS

Essa pesquisa, estabelecida na area de Fisica Atomica e Molecular, e com foco em
simulagdo computacional, foi dividida em vérias etapas que podem ser resumidas em 3
momentos. Primeiro foi estudado os conceitos tedricos necessarios importados da
Mecanica Quantica, posteriormente realizamos as simula¢des necessarias (das mais
simples para as mais complexas) e por fim desenvolvemos formas de analisar esses
resultados. De forma paralela a essas etapas analisamos constantemente os resultados e
comparamos com os conceitos ¢ dados da literatura, a fim de melhorar nossos métodos
e estratégias no desenvolvimento dos nossos cddigos computacionais.

Para a realizacdo da pesquisa, o projeto teve como principal ferramenta o software de
simulacdo GAMESS (General Atomic and Molecular Eletronic Structure System) uma
ferramenta computacional capaz de simular a interag@o entre sistemas moleculares e que
tem a capacidade de nos fornecer uma série de informacdes sobre elas. Com essa
ferramenta, fomos capazes de desenvolver nossa pesquisa, com as condi¢des que
possuimos no momento.

Para realizar célculos no comportamento dos atomos ¢ necessario resolver a equacao de
Schroedinger como segue:

HY = EW )

nela H é um operador diferencial, chamado operador Hamiltoniano, o qual depende do
sistema estudado e fornece a energia total E; ¥ representa a fun¢do de onda do sistema
molecular estudado que depende das coordenadas espaciais dos ntcleos atdmicos e dos
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elétrons. Porém, essa equagdo nao possui solucdo analitica quando se trata de sistemas

A
mais complexos que o Hidrogénio, por conta da complexidade do seu Hamiltoniano (H
), por isso se vé necessario a utilizacdo de aproximagdes para melhor defini-lo.

Em nosso trabalho, utilizamos 2 formas de aproximagdo para descrever o movimento
dos entes da interacdo, a conhecida Aproximacao Born-Oppenheimer (B.O), que tem
seu Hamiltoniano como visto na Equagdo 2, essa aproximagdo também ja existente na
biblioteca do nosso software de simulacdo, que separa o movimento dos elétrons do
movimento dos nucleos, justificado pela grande diferenca de massa entre eles. E de uma
nova metodologia desenvolvida por Mohallem (2004) e colaboradores denominada de
FNMC (Finite Nuclear Mass Correction) ou Corre¢do de Massa Nuclear Finita, que tem
seu Hamiltoniano como visto na Equagdo 3, que pode ser entendida como
complementar a Aproximacdo Born-Oppenheimer, e ¢ ela que torna possivel o estudo
de diferentes propriedades dos poésitrons.

H,= H;Og - T %(Vi)z tV

i e

Equagao 2: Hamiltoniano da B.O

m n (V')z n) L )
= —y - y—
Ho = 2558, g (V) +V

i i e
Equagao 3: Hamiltoniano da FNMC

Para a utilizacdo dessa nova correcao, o pacote GAMESS foi alterado para incluir a
FNMC, fato que s6 foi possivel pois o software tem um codigo aberto, que torna ele
preferivel em nossa pesquisa (este novo programa ¢ chamado de ISOTOPE). Ambas as
aproximagdes foram utilizadas em todas as etapas de simulagdo, afim de comparar os
resultados e comprovar a eficiéncia da corregao.

Apesar dos métodos de aproximacdo serem eficientes na simplificagdo dos célculos da
equagao de Schroedinger para o movimento dos nucleos e elétrons, ainda existe uma
questdo nos calculos da repulsdo eletrostatica elétron-elétron. A complexidade desses
calculos exige uma outra fonte de aproximagao. A partir da biblioteca computacional do
simulador testamos diversos métodos para melhorar nossos resultados nesse sentido, e
para nosso trabalho, escolhemos utilizar 2 métodos principais, o conhecido como
método Hartree-Forck, e o método MP2 (second order Muwller-Plesset perturbation
theory).

Almeida e Santos (2001) descrevem o método Hartree-Forck como o procedimento
onde se parte de uma funcao de onda tentativa (normalmente da solu¢ao do Hidrogénio)
que ¢ aplicado na equacdo de Schroedinger repetidas vezes até se obter o que ele chama
de auto consisténcia (nao haja mais variagdes na funcao de onda). Esse método trata os
elétrons como se seus movimentos fossem independentes e resolve para cada um uma
equagao fundamental associada, tendo como solu¢ao uma somatoéria das influéncias das
energias potenciais que se torna o chamado de potencial médio de todos os elétrons
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envolvidos. J4 o método MP2, de acordo com Kragh (2022), usa a teoria Hartree-Fock
como ponto de partida, mas adiciona uma pequena perturbagdao de segunda ordem aos
calculos, que corresponde a interacao elétron-elétron negligenciada pela teoria anterior.
Dessa forma comparamos os resultados da utilizagao dos dois métodos para determinar
quais alcancam valores mais proximos dos conseguidos experimentalmente. Também
utilizamos de varias bases de funcao (usadas para descrever a funcdo de onda dos
atomos escolhidos): ”10s 6p”, “aug- cc-PVTZ” e “aug- cc-PVQZ” entre outras
especificas para cada momento da pesquisa.

Além dos dados obtidos através do simulador, utilizamos da linguagem Python para
aprimorar a analise dos resultados obtidos pelo software através de animagoes, graficos
e analise de dados. Todos esses recursos computacionais foram instalados nas maquinas
do Laboratorio de Fisica tedrica da Universidade Estadual do Sudoeste da Bahia -
UESB, sendo as pesquisas mantidas no ambito tedrico por conta dos recursos
disponiveis.

3. RESULTADOS ESPERADOS E DISCUSSOES

O principal resultado que esperamos obter ¢ o de entender melhor como o Positron
interage com a matéria € como surge os complexos. Faremos isso, como ja dito
anteriormente, identificando quais as consequéncias da aproximagdo desse composto
nos sistemas, focando nossa aten¢do em quais mudangas essa particula produz. Com
esse resultado também entendemos como os atomos € moléculas que escolhemos se
influenciam nessas situagdes produzindo assim banco de dados sobre eles.

Para analisar nossos resultados nos baseando nas literaturas estudadas de Mohallem e
Gongalves (2004); Tachikawa, Buenker e Kimura (2004); Assafrao e Mohallem (2007);
Capucho (2013) e Romero, Carry, Moreno, Varella e Reys (2014). Como resultados
iniciais observamos uma grande concordancia das energias totais encontradas em nossa
pesquisa com as presentes na literaturas, o que nos indicou confiabilidade no método.
Um fator de grande interesse em nossa pesquisa foi ter identificado que, como
esperavamos, a aproximacao BO ndo foi capaz de identificar a presenca do positron nas
simulagdes, isso por que a inexisténcia de termos da massa nuclear dos atomos faz a
simulagdo interpretar a particula como se fosse um préton ou um atomo de Hidrogénio,
enquanto nosso método, utilizando da correcdo FNMC, foi capaz de identificar essa
diferenca.

Identificamos também uma maior afinidade do poésitron com os atomos mais

eletronegativos da coluna dos Halogénios, isso por que a particula e’ teve a tendéncia
de ficar cada vez mais proxima conforme a eletronegatividade aumentava, o que nos
mostrou que essa caracteristica influéncia nessa interacdo. Buscamos agora identificar
grandes alteracdes nos modos normais (vibragdes) dos 4&tomos a partir de quanto mais o
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positron se aproxima dos atomos. Também esperamos encontrar valores de energia de
ligacdo e de dissociacdo para entender melhor a interagdo desses complexos.

Ademais, conforme o caminhar da pesquisa, pretendemos identificar que nosso software
e codigos produzidos preenchem nossas necessidades como grupo de pesquisa e
estabelecer quais métodos presentes nele nos trazem melhores resultados (como qual a
melhor base de fungdo, quais as melhores configuragdes iniciais para a simulagdo e
quais métodos, que sdo acessiveis aos nossos processadores, sdo mais eficientes).
Pretendemos também estabelecer as vantagens e desvantagens da corregdo FNMC.

Os resultados que obtivermos com nosso simulador posteriormente serdo passados para
a linguagem Phyton onde produziremos graficos e animagdes, para termos uma
visibilidade melhor dos processos de aproximagdo e de como esses complexos se
comportam. Com essa analise pretendermos ver as mudancas nas geometrias de forma
mais clara e em seus modos vibracionais a partir da aproximagdo da particula com os
diferentes métodos compostos em nosso simulador.

4. CONCLUSAO

Essa pesquisa tem como proposta fundamental proporcionar o entendimento sobre o
comportamento de sistemas moleculares e suas interacdes e como elas podem ser
calculadas usando a mecanica quantica. Além disso, alcancaremos o melhor
entendimento do GAMESS (General Atomic and Molecular Eletronic Structure) e dos
pacotes computacionais que funcionam no calculo das interagdes da anti-matéria,
possibilitando novas pesquisas mais complexas sobre o comportamento do Positron.

Mostraremos que o comportamento do positron, apesar de formar uma ligagdo com
tempo de vida muito curto (2,008ns), ¢ possivel de ser estudada, fato que se mostra a
partir do encontro da geometria de equilibrio de forma teodrica. Esse estudo s se torna
possivel para nosso grupo mediante a metodologia abordada, como a corre¢cado FNMC
que permite a distingdo isotdpica (distinguir moléculas a nivel eletronico) dos
isotopdmeros do Hidrogénio.
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