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Sinopse: Investigamos o processo de transferência de energia Translacional para Vibracional (T-V) em colisões
de N2 e H2, com energia translacional relativa menor que 60 kcal/mol.

Os processos de transferência de energia em
colisões moleculares são de particular interesse
para diversos estudos em f́ısico-qúımica. Dentre
os diversos tipos, a translacional para vibracio-
nal (T-V) é um processo fundamental de trans-
ferência de energia em colisões, no qual parte da
energia cinética é convertida em excitação vibra-
cional.

No presente trabalho, investigamos o pro-
cesso de transferência de energia T-V [1] quando
estudamos a colisão entre uma molécula de ni-
trogênio (N2) e uma molécula de hidrogênio (H2),
com energia translacional relativa menor que 60
kcal/mol. Mais especificamente, buscamos estu-
dar as distribuições vibracionais destas moléculas
após a colisão e calcular a seção de choque.

Os seguintes histogramas ilustram as distri-
buições de energia vibracional para as moléculas
de H2 e N2, respectivamente, após a colisão de
N2 e H2, com energia translacional relativa igual
a 50 kcal/mol
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Figure 1. Histograma de H2
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Figure 1. Histograma de N2

Para a realização dos cálculos envolvidos uti-
lizamos o método das trajetórias quase-clássicas
(QCT) implementado em uma versão adaptada
do MERCURY [2]. Em tais cálculos, emprega-
mos uma superf́ıcie de energia potencial (PES)
de dimensão seis para o estado fundamental do
N2H2, obtida usando a teoria da dupla expansão
de muitos corpos (DMBE) [3, 4].
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