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RESUMO 

Este trabalho, tem como objetivo o estudo de propriedades espectroscópicas de 
moléculas diatômicas de interesse ambiental, astrofísico e atmosférico, via construção 
de superfícies de energia potencial. Foram utilizados dois códigos de estrutura 
eletrônica sendo eles; MOLPRO e GAUSSIAN, para o cálculo dos pontos ab initio, 
utilizando o método CCSD(T) e três diferentes conjuntos de bases, aug-cc-pVDZ, aug-
cc-pVTZ, e aug-cc-pVQZ. Os pontos ab initio, são ajustados utilizando duas formas 
funcionais diferentes, Rydberg Generalizada de quinto grau e a forma funcional do 
Pirani, também conhecida como Improved Lennard Jones. Utilizando a técnica 
Dunham, é possível determinar de dezoito diferentes propriedades espectroscópicas, as 
quais são comparadas com a referência, quando possível. Foram selecionadas dezesseis 
espécies químicas do meio interestelar para o estudo, entre elas, espécies neutra e 
carregada, sendo: CH, CH+, CN, CO, CO+, CS, H2, HF, NH, NO, NS, OH, OH+, SiO, 
SO, SO+. As propriedades espectroscópicas principais analisadas foram: energia de 
dissociação (De), energia de equilíbrio (Req), frequência harmônica ( e), e dados 
anarmônicos, tais como exe, eye, eze, e, e, e, entre outros. Além da precisão 
química, em relação a base, também foram comparados os tempos computacionais e 
facilidade de uso dos códigos. 
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