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RESUMO

Esse trabalho foi iniciado em agosto de 2020, e visa desenvolver o programa
web Virialis por meio da linguagem computacional Python para determinar o segundo
coeficiente virial de moléculas diatbmicas AB e poliatdbmicas, clusters de Van der
Waals do tipo AB-CD e A,B-CD. As moléculas usadas até entdo foram: HF, Ha, F2, Ny,
CO, e NO (diatbmicas), € H, - H, H, - F;, F2 - F, e H, - Cl, (poliatdmicas). Os dados
ab initio dessas moléculas sdo provenientes de simula¢bes computacionais realizadas
previamente pelo grupo QCC/LABAP. Uma vez que tais pontos sdo inseridos no
Virialis, ele realiza um ajuste ndo linear, gerando uma superficie de energia potencial
analitica (SEP) de acordo com a funcéo de Rydberg generalizada de quinto grau e com
a funcdo Improved Lennard-Jones (ILJ). Assim, é gerado o fitting da SEP,
comparando-0s com 0s pontos ab initio, e 0s momentos de energia, que estdo
relacionados com o termo isotrépico, que pode ser comparado com sistemas
semelhantes e os termos anisotropicos. Em sequéncia, o Virialis retorna o valor do
segundo coeficiente virial em funcdo da temperaturas, por meio da integracdo do termo
classico e suas corre¢bes quanticas. Para calcular essas equacdes, foi necessario
implementar o método de integracdo de Monte Carlo, por meio do algoritmo VEGAS. O
Virialis, também, utiliza a equacdo virial do estado para misturas, utilizando dados
experimentais para as moléculas AB, CD e A;B, a fim de obter dados de referéncia do
sistema, que possam ser comparados com os valores recém calculados. Os resultados
obtidos utilizando 1LJ para o sistema H; - H, mostraram RMS médio de 85 para o virial
classico, e de 47.4 para o virial total. Ja para o sistema F; - F,, 0 RMS médio é de 28.6
para o virial classico, e de 28.5 para o virial total. Estes resultados mostram a relevancia
dos calculos das correcdes neste estudo.
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