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Resumo: Este trabalho explora as propriedades eletro-6pticas de uma chalcona derivada de carbazol por
meio de calculos tedricos, utilizando softwares de quimica computacional como GaussView, Chemcraft
e Mercury. Ainvestigagdo foca na otimizagao geométrica e andlise espectroscoépica (UV-Vis e IR) utilizando
métodos como Hartree-Fock e DFT, variando funcionais e fungdes de base. Além de analisar o impacto do
numero de processadores e estados excitados no tempo de execugédo, o estudo busca desenvolver uma
apostila didatica para capacitar pesquisadores no uso dessas ferramentas. Os resultados demonstram a
importancia da paralelizagéo e escolha eficiente de parametros para calculos precisos.
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INTRODUGAO

As chalconas sdo compostos organicos caracterizados por dois anéis aromaticos conectados
por uma carbonila a,B-insaturada. Essa classe de compostos tem atraido atengéao devido ao seu
potencial em areas bioldgicas e farmacolégicas, como propriedades anti-inflamatérias e
anticancerigenas (SINGH; ANAND; KUMAR, 2014) . Além disso, aplicagdes em éptica nao linear
destacam suarelevancia para o desenvolvimento de novas tecnologias (RAMKUMAR et al., 2013;
ZHAO et al., 2000). Neste estudo, abordamos a estrutura cristalina (E)-3-[4-(9,9a-dihydro-
8aHcarbazol-9-yl)phenyl]-1-(4-nitrophenyl)prop-2-en-1-one (CPNC), ilustrada na Figura 1, para
os calculos e simulagdes computacionais.
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Figura 1 - Férmula estrutural do composto a ser estudado.

As simulagcdes computacionais sdo ferramentas essenciais para o estudo de propriedades
geomeétricas, eletronicas e energéticas de moléculas, integrando teoria e pratica (LEITE, 2019).
Neste trabalho, diversos softwares especializados foram empregados para analises especificas
relacionadas as chalconas.

Este estudo tem como objetivo principal investigar as propriedades eletro-6pticas de uma
chalcona derivada de carbazol por meio de simulagbes computacionais, avaliando a influéncia
de pardmetros como o ndmero de processadores e a quantidade de estados excitados na
eficiéncia e precisdo dos calculos. Como produto final, busca-se elaborar uma apostila didatica,
servindo como material de apoio e orientacdo para futuras aplicagbes em quimica
computacional.

MATERIAIS E METODOS
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O projeto tem como objetivo capacitar e elaborar uma apostila para discentes iniciantes de
pesquisa tedrica, com foco no calculo de propriedades eletro-6pticas computacionais. A
proposta visa formar pesquisadores autdbnomos, aptos a utilizar ferramentas de modelagem
molecular para a resolugao de problemas relacionados a quimica quéantica, alinhados as linhas
de investigacdo desenvolvidas no Grupo de Quimica Tedrica e Estrutural Aplicada (GQTEA -
UEG).

Inicialmente, o foco principal do projeto consiste na familiarizacdo com softwares
especializados, essenciais para a execugao de calculos tedricos e simulagdes computacionais.
O Origin foi utilizado para a visualizagao e analise de dados espectroscoépicos, como UV-Vis e IR.
O Chemcraft permitiu a visualizagdo de orbitais moleculares e a analise de propriedades
eletrbnicas. Ja o GaussView foi aplicado para otimizagdo geométrica e calculo de espectros
vibracionais da molécula. O Mercury contribuiu na analise de estruturas cristalinas e interagoes
intermoleculares, enquanto o Multifwn foi empregado para a analise de espectros vibracionais.

Os calculos deste trabalho foram conduzidos utilizando o Método Hartree-Fock (HF) e a Teoria
do Funcional da Densidade (DFT), sendo conduzidos com diferentes funcionais e fungdes de
base. A fungdo de base 6-311++G(d,p) foi escolhida por sua capacidade de fornecer uma
descricdo detalhada da densidade eletrbnica. A aug-cc-pVDZ foi utilizada para melhorar a
modelagem de transigdes eletronicas, enquanto a Def2TZVP foi empregada para calculos de alta
preciséo.

A apostila esta sendo desenvolvida com foco no ensino pratico dos softwares abordados,
visando capacitar pesquisadores autdbnomos no manuseio dessas ferramentas para calculos e
simulagdes. A estrutura aborda, de forma gradual, a instalagéo, configuracao e utilizagao de
cada software, com exemplos baseados nas atividades realizadas no projeto, permitindo que os
discentes se tornem auténomos na resolugéo de problemas relacionados a quimica quéantica.
Serao exploradas as funcionalidades e aplicagdes dessas ferramentas, permitindo a realizagao
de experimentos computacionais iniciais e a obtengdo de dados que possam ser
correlacionados com os fundamentos tedricos da quimica quantica. Essa abordagem busca nao
apenas o dominio técnico das ferramentas, mas também a integragédo dos resultados obtidos
com o conhecimento tedrico e experimental.

RESULTADOS

As andlises de IR e UV-Vis foram realizadas utilizando os softwares Origin e Multifwn, com os
resultados apresentados nas Figuras 2 e 3.
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Figura 2 — Gréfico de transmitancia (IR) da Figura 3 — Grafico de absorbancia da estrutura em
estrutura. variagao da fungéo base.

Os calculos foram realizados utilizando o funcional CAM-B3LYP, que combina a corregédo de
longo alcance com a Teoria do Funcional da Densidade (DFT), sendo adequado para estudos de
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propriedades eletro-6pticas (SOARES, et al., 2020). Para avaliar a eficiéncia computacional,
variou-se o numero de processadores (1, 2 e 4) e o numero de estados excitados (10, 15 e 20). O
tempo computacional diminuiu de 1821 minutos (1 processador) para 968 minutos (2
processadores), atingindo 243 minutos com 4 processadores, indicando um ganho de eficiéncia
significativo. A variagdo no numero de processadores (1, 2 e 4) nao alterou os resultados dos
espectros de UV-Vis.

Avariacao no numero de estados excitados demonstrou um impacto significativo tanto no tempo
de execucao quanto nos espectros de UV-Vis. O niumero de estados excitados revelou um
aumento no tempo de execucao: 794 minutos (10 estados), 800 minutos (15 estados) e 1090
minutos (20 estados). Em relacdo aos espectros de UV-Vis, observou-se que calculos com
poucos estados excitados ndo capturaram todas as transi¢cdes eletronicas relevantes, enquanto
calculos com 20 ou mais estados excitados apresentaram espectros estaveis e consistentes.

Esses resultados serdo incorporados a apostila como um guia para a configuragéo eficiente de
calculos tedricos, auxiliando na escolha de parametros computacionais adequados. A apostila
esta sendo elaborada com base nos resultados obtidos e nas praticas realizadas.

DISCUSSAO

Os resultados obtidos neste estudo permitiram uma anélise detalhada das propriedades eletro-
Opticas da chalcona, bem como uma avaliagdo do desempenho computacional das
metodologias empregadas. As analises de IR e UV-Vis, conduzidas com o auxilio dos
softwares Origin e Multifwn, revelaram padrboes espectroscdpicos consistentes com dados
reportados na literatura (MEDVEDEV; BUSHMARINOV; SUN, 2017). Esses resultados destacam
a importdncia das interagdes intermoleculares na modulagdo das propriedades Opticas,
reforgcando a necessidade de simulagdes precisas para o estudo de propriedades 6pticas néo
lineares. Esses dados serdo integrados a apostila como exemplos praticos, ilustrando a
correlagao entre dados tedricos e experimentais. Além dos espectros de UV-Vis, as analises de
IR forneceram informagdes valiosas sobre os modos vibracionais da molécula estudada. O
espectrode IR apresentou bandas de absorcao caracteristicas emregides especificas, conforme
observado na Figura 2.

A variagdo no numero de processadores demonstrou um impacto significativo na eficiéncia dos
calculos. O tempo de execugao reduziu-se de 1821 minutos (1 processador) para 243 minutos (4
processadores), evidenciando a importancia da paralelizacdo para otimizar recursos
computacionais (PAVEL KROMER, 2013). Tal variagcdo nao alterou os resultados dos espectros
de UV-Vis. No entanto, o tempo de execucdo dos calculos foi significativamente reduzido a
medida que mais processadores foram utilizados.

Em relagdo ao nimero de estados excitados, observou-se que o tempo de execugédo aumentou
de 794 minutos (10 estados) para 1090 minutos (20 estados). Esses resultados destacam a
necessidade de equilibrar precisdo e custo computacional ao configurar os pardmetros para
simulagdes tedricas. Os dados analisados seréo incorporados a apostila elaborada ao fim deste
trabalho, auxiliando na configuragao eficiente de calculos e na interpretagéo de resultados.

O desenvolvimento da apostila de praticas em quimica computacional representa uma
contribuicdo significativa deste trabalho, consolidando o conhecimento adquirido em um
material didatico estruturado e acessivel. A apostila aborda desde a instalagéo e configuragéo
dos softwares até a interpretagdo de dados complexos, como os espectros de IR e UV-Vis
gerados neste estudo. Cada secgao inclui exemplos praticos, tutoriais passo a passo e exercicios
que reforgam o aprendizado, permitindo que o avango de forma gradual e autbnoma. Além disso,
a apostila integra recomendacbes baseadas nos resultados de desempenho computacional,
auxiliando os usuarios na escolha de parametros adequados para as simulagdes.
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CONCLUSOES

Este estudo destacou a importancia da otimizagdo de pardmetros computacionais, como o
numero de processadores e estados excitados, para calculos eficientes e precisos das
propriedades eletro-épticas de chalconas. A escolha adequada desses pardmetros reduziu o
tempo de execugdo, sem comprometer a precisdo dos espectros UV-Vis. Além disso, o trabalho
continua em desenvolvimento, com a criagdo de uma apostila didatica para praticas em quimica
computacional. Futuras etapas incluirdo a simulagéo de efeitos de solventes.
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