Transferéncia de energia em colisoes de Ny, com H,
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Sinopse: Investigamos o processo de transferéncia de energia Translacional para Vibracional (T-V) em colisdes
de N2 e Ha, com energia translacional relativa menor que 60 kcal/mol.

Os processos de transferéncia de energia em
colisoes moleculares sao de particular interesse
para diversos estudos em fisico-quimica. Dentre
os diversos tipos, a translacional para vibracio-
nal (T-V) é um processo fundamental de trans-
feréncia de energia em colisGes, no qual parte da
energia cinética é convertida em excitagao vibra-
cional.

No presente trabalho, investigamos o pro-
cesso de transferéncia de energia T-V [1] quando
estudamos a colisao entre uma molécula de ni-
trogénio (N2) e uma molécula de hidrogénio (Hs),
com energia translacional relativa menor que 60
kcal/mol. Mais especificamente, buscamos estu-
dar as distribuicoes vibracionais destas moléculas
apds a colisao e calcular a secao de choque.

Os seguintes histogramas ilustram as distri-
buigbes de energia vibracional para as moléculas
de Hy e Ny, respectivamente, apds a colisao de
Ns e Hs, com energia translacional relativa igual
a 50 kcal/mol

H,

Freq

Figure 1. Histograma de Hs

'E-mail: franciscofreitas.fis@gmail.com
2E-mail: jrjfmg22@bol.com.br

N,

Freq

10 12

2 4 6 8
Evio

14

Figure 1. Histograma de Ny

Para a realizacao dos calculos envolvidos uti-
lizamos o método das trajetorias quase-classicas
(QCT) implementado em uma versao adaptada
do MERCURY [2]. Em tais cédlculos, emprega-
mos uma superficie de energia potencial (PES)
de dimensao seis para o estado fundamental do
NsHs,, obtida usando a teoria da dupla expansao
de muitos corpos (DMBE) [3, 4].
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