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INTRODUCAO E OBJETIVO

O carbono € um elemento quimico capaz de formar diversas
estruturas com diferentes propriedades fisicas e quimicas devido
a0S NUMerosos arranjos espaciais que os atomos desse elemento
podem assumir [1]. A espectroscopia Raman € uma tecnica muito
adequada para a obtencao de informacbes acerca destas
estruturas, possibilitando a sua identificacao, que € realizada
atravées da comparacao dos espectros Raman com padrbes de
referéncia conhecidos [1], normalmente armazenados em bancos
de dados. A identificacao de novos materiais € limitada, portanto, a
existéncia de bases de dados com espectros Raman simulados.

Nesse contexto, este trabalho teve como objetivos:

1. Calcular os espectros Raman das 1635 estruturas de carbono

da SACADA (Samara Carbon Allotrope Database) [2];

2. Armazenar esses espectros em um banco de dados e
disponibiliza-los gratuitamente atraves de um website;

3. Desenvolver um mecanismo de comparacao entre espectros
obtidos pelos usuarios experimentalmente com os espectros
armazenados na base de dados criada.

MATERIAL E METODOS

A Figura 1 apresenta um fluxograma com as etapas realizadas.
Inicialmente, efetuou-se o download de todas as estruturas da
SACADA através de um programa desenvolvido em Python. Em
seguida, as estruturas foram otimizadas e os espectros Raman
obtidos por meio de calculos de primeiros principios (ab initio)
baseados na Teoria do Funcional da Densidade (DFT), realizados
utiizando o software CRYSTAL17 [3]. Os espectros foram
armazenados em uma base de dados nao relacional implementada
com o MongoDB [4] e foram disponibilizados através de um
website desenvolvido com o framework web Blazor [5]. Por fim, um
sistema de busca esta sendo criado para permitir a comparacao
entre espectros Raman obtidos experimentalmente pelos usuarios
e 0S espectros ja existentes na base de dados.
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Figura 1 - Fluxograma das etapas do trabalho

RESULTADOS

Os espectros Raman gerados computacionalmente foram
comparados com dados experimentais disponiveis na literatura,
apresentando boa concordancia nas posicoes e intensidades dos
picos vibracionais. Essa concordancia € exemplificada na Figura 2,
no caso do diamante, onde os resultados obtidos com a DFT sao
comparados com dados experimentais obtidos do The RRUFF™
Project.
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Figura 2 - Espectro simulado (azul) e experimental (vermelho) comparados

Conjuntamente, desenvolveu-se um ambiente computacional
para 0 armazenamento, visualizacao e analise de espectros
Raman de estruturas alotropicas de carbono. Esse ambiente é
composto por: um banco de dados nao relacional; um script em
Python, de uso restrito aos autores, responsavel pelo insergcao dos
dados no sistema; e uma plataforma web de acesso publico e
gratuito. A plataforma permite visualizar os espectros, as estruturas
tridimensionais e seus modos vibracionais A Figura 3 ilustra a lista
de estruturas disponiveis em forma de tabela (3a) e em grade (3b).

Figura 3 - Visualizacao em tabela (a) e em grade (b) dos dados no website

CONSIDERACOES FINAIS

A plataforma desenvolvida reune espectros Raman simulados
em um ambiente web acessivel e gratuito, contribuindo para a
identificacao de estruturas alotropicas de carbono, especialmente
gquando dados experimentais sao escassos. A validacao dos
espectros com dados da literatura confirma a confiabilidade dos
metodos empregados. A ferramenta segue em desenvolvimento,
com a incorporacao de recursos que permitem a comparacao entre
espectros Raman fornecidos pelos usuarios e€ o0s simulados
presentes na base de dados.
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