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Resumo 
Este trabalho propõe um estudo computacional da molécula diatômica heteronuclear de hidreto de 
deutério (HD), com o objetivo de determinar suas propriedades moleculares de interesse para a física 
molecular e a astrofísica. A molécula de HD desempenha um papel significativo nos processos de 
resfriamento do universo primordial e na formação das primeiras estrelas, sendo essencial para a 
compreensão do Big Bang e da história do universo, além de atuar como um importante agente de 
resfriamento em nuvens moleculares primordiais. No entanto, cálculos sistemáticos de estrutura 
molecular são geralmente realizados utilizando a separação dos movimentos eletrônicos e nucleares. 
Durante a resolução do problema eletrônico, os núcleos atômicos são mantidos fixos, empregando-se 
a aproximação de Born-Oppenheimer. Nessa etapa, não é possível distinguir os isótopos. C.P 
Gonçalves e colaboradores desenvolveram uma metodologia que permite tratar o problema isotópico 
já na etapa do cálculo eletrônico, conhecida como correção de massa nuclear finita (finite nuclear 
mass correction). Essa abordagem é importante para descrever com precisão os efeitos isotópicos e a 
estrutura molecular. Foi implementado um código em Fortran utilizando o programa GAMESS 
(General Atomic and Molecular Electronic Structure System) para determinar as distâncias 
internucleares e as energias eletrônicas, considerando a correção de massa nuclear finita. Cálculos 
preliminares indicam que o comprimento de ligação de equilíbrio, a energia eletrônica, o momento de 
dipolo e as frequências vibracionais obtidas estão em excelente concordância com os valores 
reportados na literatura, confirmando a validade da abordagem computacional. Essas comparações 
reforçam a importância da inclusão dos efeitos de massa nuclear finita para a modelagem precisa da 
molécula de HD. Ao contribuir para uma melhor compreensão do comportamento da molécula de HD, 
este estudo fortalece a conexão entre estudos quânticos computacionais e pesquisas em astrofísica, 
enfatizando o papel do HD na evolução do universo primordial. 
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