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CRIACAO DE UM REPOSITORIO DE ESPECTROS RAMAN DE ESTRUTURAS DE
CARBONO

Anderson Pastore Rizzi (PIBIC-CNPq), Claudio Antonio Perottoni, André Luis Martinotto
(Orientador(a))

O carbono é um elemento quimico capaz de formar uma grande variedade de estruturas com diferentes
propriedades fisicas e quimicas. Essas propriedades sao determinadas pelos diversos arranjos espaciais
que os atomos de carbono podem assumir devido as diferentes hibridizacdes. A espectroscopia Raman é
uma técnica que pode ser utilizada para a obtencdo de informacbes acerca destas estruturas,
possibilitando, assim, a sua identificacdo, que é realizada através da comparacdo dos picos no espectro
Raman com padrdes de referéncia conhecidos, normalmente armazenados em bancos de dados. No
entanto, a obtencao desses espectros e a identificacao de materiais podem ser trabalhosas e custosas,
requerendo especialistas qualificados. Assim, a simulacdo computacional torna-se uma alternativa viavel
para calcular espectros Raman e para a caracterizacdo de diferentes estruturas de carbono. Em vista
disso, este trabalho tem como objetivo calcular os espectros Raman de todas as estruturas disponiveis no
banco de dados SACADA (SAmara Carbon Allotrope DAtabase - https://www.sacada.info/), que contém as
estruturas de diferentes formas alotrépicas de carbono. Os espectros estdo sendo obtidos através de
cédlculos de primeiros principios baseados na Teoria do Funcional da Densidade (DFT - Density
Functional Theory), realizados utilizando o software CRYSTAL17, em um cluster de computadores,
dado o elevado custo computacional. Os espectros Raman obtidos serdo disponibilizados por meio de
uma base de dados online, acessivel através de um website. Essa plataforma incluird ainda um sistema
de busca que permitird a identificacdo de um composto através de uma comparacao entre espectros
Raman inseridos no site com os ja existentes na base de dados.
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