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RESUMO

A quimica computacional é uma ferramenta poderosa para a andlise das propriedades eletronicas
e termodindmicas da matéria, permitindo previsoes precisas sobre seu comportamento em
diferentes condicoes [1]. Este estudo investiga as propriedades termodinamicas das moléculas
atmosféricas He, Ne, Ar, Kr, Xe, N, NO e NO: por meio de cadlculos baseados na Teoria do
Funcional da Densidade (DFT), utilizando o programa de modelagem molecular GaussView 6
[2] e o Gaussian 09W [3] para os calculos. Foram empregados cinco funcionais: B3LYP [4],
PBEPBE [5], LSDA [6], TPSS-TPSS [7] e APFD [8], com o conjunto de base aug-cc-pVDZ [9]
sendo utilizado para a maioria das moléculas, exceto para Xe, no qual se utilizou a base 3-21G
[10]. Os cdlculos foram realizados em um intervalo de temperatura de 0 a 1500 K, permitindo
determinar as variagoes de entalpia, entropia e energia livre de Gibbs. Os resultados indicam que
os gases nobres apresentam uma variagdo de entalpia quase linear, com minimas oscilagoes,
enquanto N2, NO e NO: exibem curvaturas mais acentuadas, devido as suas interagoes
moleculares e diferengas estruturais. A entropia dos gases nobres aumenta gradualmente com a
temperatura, ja as moléculas diatomicas e triatomicas apresentam varia¢oes mais significativas.
A energia livre de Gibbs de todas as moléculas diminuiu com o aumento da temperatura,
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indicando maior espontaneidade dos processos termodindmicos. A comparagdo entre o0s
diferentes funcionais revelou discrepancias minimas, confirmando a confiabilidade da abordagem
computacional. Esses resultados contribuem para um entendimento mais aprofundado do
comportamento termodindmico de moléculas atmosféricas e seu papel nos processos quimicos.

Palavras-chave: Quimica Computacional, Termodinamica, DFT.
ABSTRACT

Computational chemistry is a powerful tool for analyzing the electronic and thermodynamic
properties of matter, allowing accurate predictions of its behavior under different conditions [1].
This study investigates the thermodynamic properties of atmospheric molecules He, Ne, Ar, Kr,
Xe, N2, NO, and NO: through calculations based on Density Functional Theory (DFT), using the
molecular modeling software GaussView 6 [2] and Gaussian 09W [3] to perform the
computations. Five functionals were employed: B3LYP [4], PBEPBE [5], LSDA [6], TPSS-TPSS
[7], and APFD [8], with the aug-cc-pVDZ basis set [9] used for most molecules, except for Xe,
for which the 3-21G basis set [10] was applied. Calculations were conducted over a temperature
range from 0 to 1500 K, allowing the determination of enthalpy, entropy, and Gibbs free energy
variations. The results indicate that noble gases exhibit an almost linear enthalpy variation with
minimal fluctuations, while N2, NO, and NO: show more pronounced curves due to their molecular
interactions and structural differences. The entropy of noble gases increases gradually with
temperature, whereas diatomic and triatomic molecules display more significant variations. The
Gibbs free energy of all molecules decreased with increasing temperature, indicating greater
spontaneity of thermodynamic processes. The comparison among the different functionals
revealed minimal discrepancies, confirming the reliability of the computational approach. These
results contribute to a deeper understanding of the thermodynamic behavior of atmospheric
molecules and their role in chemical processes.
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