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RESUMO

Esse trabalho foi iniciado em agosto de 2020, e tem como objetivo criar um
programa na linguagem computacional Python para determinar o segundo coeficiente
virial das moléculas diatdmicas'. Foi necessario fazer calculos computacionais de
estrutura eletronica de algumas moléculas diatdmicas com o objetivo de construir suas
superficies de energia potencial (SEP). Com base na disponibilidade de dados
experimentais de referéncia, decidiu-se por trabalhar com as seguintes moléculas: Hz,
02, F2, CO, N2, e NO. Para tal, foram utilizados os programas Gaussian, Columbus, e
Molpro. A partir dos dados ab initio calculados, foi empregado o software GNUplot
para obter o ajuste da SEP que retorna os parametros de entrada para o programa em
Python, o qual também gera a curva de energia potencial em uma rotina paralela. No
programa, calcula-se a integral numérica do coeficiente virial e as suas corregdes
quAnticas®, e compara-se com os dados experimentais tabelados e gerando os graficos.
O segundo coeficiente virial =~ é importante pois ele estd relacionado com as
propriedades termodinamicas das moléculas.
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