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INTRODUCAO:

O tratamento quantum-mecéanico de processos moleculares constitue uma parte importante na compreensdo dos
fendmenos atdmicos e moleculares basicos. O objetivo deste trabalho é fornecer informacGes sobre o processo de
mudanga de quiralidade em moléculas tetra-atGbmicas prototipos. Este tema € importante para avancos na
compreensao da homoquiralidade da vida. O trabalho visou a descricdo do processo de inversao espacial em
sistemas moleculares piramidais, como AB3, e as moléculas estudadas foram NH3, H3O+, CH3+, CH3", CH3D. (0]

modo de inversao de configuracdao corresponde ao movimento de grande amplitude destas moléculas. Para baixas
energias a inversdo de configuracdo conserva a simetria C3y, pois os modos internos associados aos outros graus

de liberdade sdo mais energéticos.

METODOLOGIA:

Os vetores de Radau-Smith foram usados aqui com uma particular parametrizacdo hiperesférica, pois permitem
uma boa representacdo dos modos de vibracdo das moléculas piramidais. Este sistema de coordenadas apresenta
propriedades que simplificam o operador energia cinética e, portanto, o calculo da dindmica dos nucleos. Os
cdlculos da estrutura molecular, dos modos normais de vibracdo e das curvas de energia potencial foram
realizados usando a Teoria do Funcional de Densidade e o método Coupled Cluster, usando os programas Gamess
e Gaussian. Curvas de energia potencial da literatura também foram utilizadas. Os niveis de energia foram
calculados resolvendo a equacdo de Schrédinger do modo de inversdo de configuracdo, usando o algoritimo de
hiperquantizacgdo.

RESULTADOS:

Outro aspecto deste trabalho é o estudo das rotagdes externas das moléculas AB3 usando a aproximagao do rotor
rigido simétrico. Neste caso, foram calculados os valores esperados dos momentos de inércia para NH3 e as

constantes rotacionais para NH3, H30%+, CH3*, CH3", CH3H.

CONCLUSAO:

Os niveis de energia associados a inversdo de configuragdo espacial e os valores esperados para as constantes
rotacionais das moléculas citadas estdo em concordancia com outros resultados disponiveis na literatura.
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