Célculo de propriedades eletronicas em diatdbmicas deuteradas
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A substituicdo de um Hidrogénio atdmico (H) por um Deutério (D) ou um Tritio (T) em moléculas é um
importante tema de pesquisa em diversas areas. Como principal consequéncia desta substiruicdo podemos
citar o aparecimento de um momento de dipolo isotépico, como é o caso da molécula HD. Existem
diferentes metodologias tedricas que procuram avaliar os efeitos desta substituicdo nas propriedades
estruturais das moléculas deuteradas e obter 0 momento de dipolo resultante da substituicdo. Todas estas
metodologias sdo baseadas na Aproximagdo Born-Oppenheimer ou seja, a massa nuclear ndo €
considerada na funcdo de onda eletrbnica. Consequentemente tais teorias falham na obtencdo deste
momento de dipolo isotdpico. Neste trabalho, apresentamos uma abordagem alternativa em que a massa
nuclear é considerada finita e é incluida em todas as etapas do célculo eletrénico. Como consequéncia,
tanto a energia quanto a funcdo de onda eletrdnica carregam informacdo da massa nuclear e todos os
efeitos isotopicos serdo bem descritos. Aplicamos esta metodologia na obtencdo das curvas de energia
potencial para a diatdmica H. e todas as suas derivadas deuteradas: HD, HT, DT, D, e T»

A partir destas curvas, calculamos os niveis vibracionais e comparamos com resultados disponiveis na
literatura. Para as espécies com assimetria de massa, HD, HT e DT, calculamos o momento de dipolo
isotépico e 0 momento de dipolo isotépico mediado vibracionalmente.
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