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RESUMO

O estudo de sistemas moleculares é de grande interesse académico, cientifico e
tecnoldgico, principalmente na area de Fisica Atdmica e Molecular. O Hidrogénio é o
elemento mais abundante do universo, compondo 75% da matéria normal por massa e
mais de 90% por numero de &tomos, enquanto o Pésitron vem desempenhando um
papel fundamental na fisica Essa particula possui inUmeras aplicacdes, como por
exemplo na Tomografia por Emissdo de Pésitrons (PET), na investigacdo de materiais,
identificacdo da espectrometria de moléculas biolégicas; entre outras aplicacdes que
evidenciam a importancia de seu estudo. Pensando nisso o projeto teve como objetivo
estudar a interagdo do Hidrogénio com seus isétopos e também dele com o Pdsitron,
estas ligacdes entre atomos acabam por construir moléculas que apresentam grande
interesse cientifico. Utilizando de conceitos da mecénica quantica e de uma nova
abordagem, complementar a Aproximagdo Born-Oppenheimer, onde a massa dos
nucleos é mantida nos célculos eletrénicos e todos os efeitos decorrentes da massa
nuclear finita s@o incorporados na solugdo da Hamiltoniana eletronica tornando
possivel o estudo de diferentes propriedades . Para o desenvolvimento desta
pesquisa, foi utilizado a ferramenta da simulagcdo computacional por meio do software
GAMESS (General Atomic and Molecular Eletronic Structure System, M.W.Schmidt,
K.K. Baldridge, J.A. Boatz, S.T. Elbert, M.S. Gordon, J.H. Jensen, S. Koseki, N.
Matsunaga, K.A. Nguyen, S. Su, T.L. Windus, M. Dupuis, J.A. Montgomery J. Comput.
Chem. 14 (1993) 1347) e a implementacdo da Correcdo da Massa Nuclear Infinita
(FNMC, Goncalves, C. P., Mohallem, J. R., J. Comp. Chem. 25 (2004) 1736) nesse
programa. No decorrer desse desenvolvimento observamos como métodos diferentes,
bases de cddigo diferentes para cada atomo e aproximacdes diferentes podem
produzir resultados menos ou mais préximos dos obtidos na literatura. A partir dessas
analises otimizamos os resultados buscando sempre uma energia de ligagdo mais
préxima possivel da encontrada na literatura para assim construir conhecimento
acerca de importantes caracteristicas dessas moléculas, como a geometria de
equilibrio, densidade das cargas em cada posi¢do, distancias de equilibrio e de
dissociagdo, entre outras interessantes conclusdes para a construcao de dados (J. A.
C. Martinez, M. Barborini and A. Tkatchenko, J. Chem. Theory Comput. 18 (2022)
2267) .
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