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Sinopse Neste trabalho apresentamos as se¢oes de choque calculadas para o espalhamento eléstico de elétrons de
baixa energia por moléculas de CH3CN. Comparamos nossas se¢oes de choque com resultados tedricos recentes,

obtidos pelo método da matriz-R [1].

Com a descoberta de moléculas de cianetos
em meio interestelar temos um indicio de que a
vida pode ter se originado nele e nao nos planetas
em si, pois acredita-se que os cianetos sao precur-
sores dos amino acidos e estes, por sua vez, Sao
elementos cruciais ao suporte de vida [2, 3].

Portanto, neste trabalho apresentamos as
secoes de choque calculadas para o espal-
hamento elastico de elétrons de baixa energia
por moléculas do cianeto de metila (CH3CN).
Utilizamos o Método Multicanal de Schwinger
(SMC) [4, 5] implementado com pseupotenciais
de Bachlet, Hamann e Schliiter (SMCPP) [6]
para o calculo das segoes de choque, a qual foi
descrita nas aproximagoes estdtico-troca (SE) e
estético-troca mais polarizagao (SEP).

Figura 1. Estrutura geométrica da molécula de
CH;3CN.

A figura 1 representa a estrutura geométrica
otimizada do CH3CN — pertencente ao grupo
pontual Cs,, calculada utilizando-se o pacote
GAMESS [7] e teoria de perturbacao de Mgller-
Plesset de segunda ordem (MP2) empregando
o conjunto de base ACCD. Em decorréncia da
ligagdo tripla entre o carbono e nitrogénio, esta
aprensenta uma ressonancia de forma 7* local-
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izada na simetria E, envolvendo orbitais du-
plamente degenerados. No entanto, como con-
sequéncia da implementacao do cédigo do SMC,
a molécula deve ser representada por um grupo
abeliano. Logo, efetuamos os calculos dentro
do grupo pontual C; e nota-se a presenca de
componentes da mesma ressonancia 7% em am-
bas simetrias, A" ¢ A”. Identifica-se entdo a
posicao, em energia, desta ressonancia nas segoes
de choque na aproximacao estatico-troca girando
em torno de 4,6 eV, porém passa a aproximada-
mente 2,6 eV quando adicionamos a polarizagao
nos calculos.

Para efeitos de comparacao, encontra-se na
literatura secoes de choque elastica integral e
diferencial para o CH3CN, obtidas teoricamente
através do método da matriz-R [1], onde os au-
tores localizam a ressonancia 7* em torno de 2,4

eV.
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