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Sinopse.  Apresentamos neste trabalho um estudo colisional de elétrons e para-Benzoquinona (p-BQ) a partir de
cálculos da seção de choque integral elástica, utilizando o método multicanal de Schwinger com pseudopotenci-
ais. Adicionalmente, realizamos cálculos de estrutura eletrônica com o método multiconfiguracional com pertur-
bação de segunda ordem CASPT2 para o ânion p-BQ , descrevendo seus estados aniônicos em baixas energias.⁻
Caracterizamos o seu espectro de ressonâncias de forma, apresentando concordância qualitativa com resultados
experimentais da literatura.

     Quinonas são conhecidas como receptores de
elétrons  em processos  de  transferência  de  cargas.
Sua importância  pode ser  amplamente  encontrada
em sistemas biológicos, onde elas são membros pre-
sentes  nas  cadeias  de  transferência  eletrônica.  A
para-Benzoquinona (p-BQ), Figura 1, é a molécula
mais simples da classe das quinonas. Apesar de bem
caracterizada  eletronicamente,  os  processos  de
transmissão  eletrônica  envolvendo  a  p-BQ  ainda
não são igualmente compreendidos. O último estu-
do colisionai da molécula foi realizado na década de
1980 [1], utilizando a técnica de espectroscopia de
transmissão  eletrônica  (ETS),  caracterizando  três
ressonâncias de forma em 0,7 eV,  1,4 eV e 4,4 eV,
além de uma ressnoância de Feschbach em 2,1 eV. 

Figure 1. A molécula para-Benzoquinona (p-BQ).

Em relação aos estudos teóricos dos estados ex-
citados da p-BQ , é importante notar que todos eles⁻
utilizaram técnicas de estados ligados, não havendo
qualquer  estudo  colisional  teórico. O  trabalho  de
Pou-Amérigo  et al  [2] apresentou um estudo mais
completo da estrutura eleltrônica do ânion molecu-
lar, propondo dois estados na região de 2,5 eV, cor-
respondentes  a  ressonâncias  do  tipo  core-excited,

além de sugerir mais dois estados na faixa de 2,8
eV a 3,6 eV, associados a ressonâncias de caráter
misto forma e Feshbach.

Este trabalho apresenta a análise dos estados ani-
ônicos da para-Benzoquinona, caracterizando o es-
pectro  de  ressonâncias  de  forma  da  p-BQ,  bem
como por estudos de estrutura eletrônica do ânion
molecular,  compreendendo as  configurações  com-
ponentes de seus estados. Os cálculos de espalha-
mento foram efetuados utilizando o método multi-
canal de Schwinger implementado com pseudopo-
tenciais BHS [3]. A investigação das configurações
envolvendo os estados aniônicos foi  realizada por
cálculos  CASSCF/CASPT2  baseados  no  trabalho
de Horke  et al  [4], em que foram selecionados 13
elétrons em 10 orbitais moleculares para o espaço
ativo (13,10). 

Tal estudo possibilita uma melhor compreensão
dos resultados experimentais de ETS, assim como
oferecem uma interpretação dos estudos teóricos so-
bre os estados aniônicos da p-BQ, a partir de cálcu-
los de espalhamento.
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