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PESQUISADORES DE CAXIAS DO SUL

DESENVOLVIMENTO DE UMA BASE DE DADOS DE ESPECTROS RAMAN DE
ESTRUTURAS DE CARBONO

Anderson Pastore Rizzi (PROBIC-FAPERGS), 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 muito adequada para a obtencado de informacdes acerca destas estruturas, possibilitando a
sua identificacdo, que é realizada através da comparacao dos espectros Raman com padrdes de
referéncia conhecidos, normalmente armazenados em bancos de dados. A identificacdo de novos
materiais é limitada, portanto, a existéncia de bases de dados com espectros Raman simulados. Em vista
disso, este trabalho tem como objetivo calcular os espectros Raman de todas as 1635 estruturas de
diferentes formas alotrépicas de carbono disponiveis no banco de dados SACADA (SAmara Carbon
Allotrope DAtabase), acessivel em: https://www.sacada.info. Os espectros foram obtidos mediante
cdlculos de primeiros principios baseados na Teoria do Funcional da Densidade (DFT, do inglés Density
Functional Theory), realizados utilizando o software CRYSTAL17, em um cluster de computadores. Os
espectros Raman estao disponiveis em um website desenvolvido com o framework Blazor. A plataforma
permite ndo apenas a visualizacdo dos espectros, mas também das estruturas tridimensionais das
moléculas e de seus modos de vibracdo, todos armazenados em um banco de dados nao relacional
implementado com o MongoDB. O website contard, ainda, com um sistema de busca voltado a
identificacao de novos materiais de carbono, por meio da comparagao entre espectros Raman obtidos
experimentalmente e aqueles ja registrados na base de dados.
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