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O método Teoria Funcional de Densidade (DFT) foi aplicado no processo de 

investigação vibracional e conformação de energia total no gás Butano. A Teoria 

Funcional de Densidade (DFT) está entre os mais populares e versáteis métodos 

disponíveis para estudos de química computacional e física do estado sólido. A 

resolução da equação de Schrödinger independente do tempo permite determinar 

a estrutura do estado fundamental de um sistema de muitos elétrons e núcleos. Os 

cálculos DFT foram importantes para definir a assinatura vibracional das ligações 

químicas, principalmente das O=H, C=C, C=H3 e C=H2, presentes no gás e também 

dos estados de maior e menor energia sendo: (-6,13480441x105 KJ/mol) e (-

6,13479817x105 KJ/mol). Através do método DFT, foi possível encontrar e visualizar a 

geometria otimizada da molécula em estudo. O espectro Raman é conhecido por 

ser uma espécie de identidade, um RG da molécula, contendo suas características 

únicas. Através do espectro Raman teórico foi possível identificar o modo vibracional 

de estiramento: simétrico e assimétrico e o modo de deformação angular: simétrica 

no plano (tesoura) e angular assimétrica no plano (balanço).  

 

: Método DFT, Conformação de energia, Modos vibracionais, 

Espectro Raman. 

 

DFT method in the investigation of Butane (C₄H₁₀): Its energy conformation, 

vibrational modes and theoretical Raman spectrum. Density Functional Theory 

(DFT) has been applied in the process of vibrational investigation and total energy 

conformation in Butane gas. Density Functional Theory (DFT) is among the most 

popular and versatile methods available for studies of computational chemistry and 

state physics. solid. The function of a time-independent determination time reserve 

system of many electrons and fundamental nucleus. The DFT signatures were 

important to define the vibrational energy of the largest, H6, mainly O=C, C=C, C, 

present in the gas and the smallest being: (1352684x105 KJ/mol) and (-6.13500585x105 

KJ/mol) . Through the DFT method, it was possible to find and visualize an optimized 

geometry of the molecule under study. Raman is known to be a spectrum of a kind of 

identity, an RG of the molecule, containing its unique characteristics. Through the 

theoretical Raman spectrum it was possible to identify the vibrational stretching 

mode: symmetrical and asymmetrical and the angular deformation mode: 

symmetrical in the plane (scissors) and Angular asymmetrical in the plane (swing). 

 

: DFT Method, Energy Conformation, Vibrational Modes, Raman Spectrum. 
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O butano é um hidrocarboneto saturado, pois não possui ligação dupla em 

sua estrutura molecular, o mesmo pertence à da família dos alcanos e de fórmula 

C₄H₁₀, é possível visualizar sua forma geométrica e estrutura molecular, composta por 

átomos de carbono e hidrogênio, como mostrado na Figura 1.  

 

 
Figura 1: Estrutura molecular do gás Butano. 

 

Mediante a realização deste estudo foram adquiridos conhecimentos 

peculiares sobre os modos vibracionais ativos em Raman através do espectro teórico, 

o mesmo propiciou analisar as frequências vibracionais da molécula objetivo de 

estudo, assim também como propriedades conformacionais da molécula para seu 

estado fundamental de energia. Estudos anteriores afirmam a relevância de utilizar 

cálculos computacionais para obter os dados vibracionais e conformacionais. Os 

métodos quanto-mecânicos ab initio e semi-empírico são baseados no uso de um 

conjunto de leis chamadas de Mecânica Quântica. A aplicação da mecânica 

quântica a problemas de química é chamado de Química Quântica. A mecânica 

quântica permite o cálculo da energia de átomos e moléculas e portanto forma a 

base de sistemas de modelagem química. Para descrever o estado de um sistema, 

em mecânica quântica, foi postulada a existência de uma função de coordenadas 

chamada função de onda ou função de estado Ψ, que é a solução da equação de 

Schrödinger (Thais Horta Álvares da Silva, p. 8, 2016) ainda segundo Thais Horta 

Álvares da Silva, iniciando com uma geometria nuclear, com os cálculos de 

mecânica quântica a equação de Schrödinger é solucionada. São obtidas a 

energia da molécula e a função de onda associada, para este arranjo de elétrons e 

núcleos. A função de onda contém todas as informações sobre a molécula e a partir 

dela podem ser calculadas todas propriedades eletrônicas da molécula. 

 

O butano é um gás natural, retirado do petróleo, é plausível dizer que o 

mercado de gás natural é recente. A ingressão deste energético como atividade 

econômica no cenário mundial se deu no início do século XX, desenvolvendo-se 

irregularmente nas diversas regiões do planeta (LAUREANO, 2002). Já o uso do gás 

natural como fonte de suprimento energético se deu principalmente a partir dos 

choques do petróleo, ocorridos nos anos de 1973 e 1979, caracterizados pela 

elevação dos preços provocada pela Organização dos Países Exportadores do 

Petróleo (OPEP), que levou as grandes potências consumidoras a diversificarem seus 
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suprimentos de energia (GOMES, 1996).  O butano objeto de estudo deste artigo é 

utilizado pela maioria dos brasileiro no seu dia-a-dia, seja na utilização da botija gás 

de cozinha; é matéria-prima na produção de borracha sintética e também é 

utilizado para aquecer saunas e piscinas, entre outras utilidades. Por se tratar de um 

componente químico importante para o nosso dia-a-dia, o presente artigo retirou do 

banco de dados MolView o arquivo em formato .Mol, para as análises já 

mencionadas. O MolView é um site que visa difundir ainda mais a ciência 

compartilhando dados com os mais diversos pesquisadores de todo o mundo de 

forma gratuita.  

 

O espectro é uma imagem e as imagens são uma maneira poderosa de 

compartilhar a ciência da amostra objeto de estudo. O brilho, o contraste e a cor da 

imagem podem ser usados para enfatizar informações importantes. Ao sobrepor ou 

combinar imagens individuais, você pode exibir várias espécies ou parâmetros ao 

mesmo tempo e fazer análises valiosas e precisas. O espectro Raman é 

compreendido como a impressão digital da amostra, como se fosse o nosso RG ou 

CPF cada pessoa tem um é único, assim também as moléculas possuem 

características únicas e podem ser visualizadas pelo espectro Raman seu “RG”. Para 

esse estudo em especial o espectro Raman foi obtido através do software GAUSSIAN 

09, com faixa espectral de 0 a 4000 cm-1, por compreender uma região de interesse 

(região de impressão digital da amostra). Para o estudo em questão foi utilizado o 

conjunto de base 6-311G(d,p).  

 

O Método Teoria Funcional de Densidade (DFT) foi empregado no pacote 

computacional GAUSSIAN 09 (FRISCH et al. 2009), concedendo energia harmônica e 

frequências vibracionais da molécula do gás butano. Dentre os parâmetros do 

cálculo DFT, utilizou-se a função híbrida (BECKE 1993; HUANG 2016) de três 

parâmetros (B3), usada para uma troca de termos funcionais (LYP) não locais. A 

função de correlação LYP é aceita como a abordagem mais econômica para 

calcular a estrutura molecular, frequências vibracionais e energia de estruturas 

otimizadas (LEE 1988; WU 2012). A polarização (“d” e “p”) indicam uma performance 

mais apurada sobre átomos de hidrogênio e oxigênio respectivamente.  

 

Barreira de rotação ou barreira energética são termos associados a resistência 

de rotacionar que uma determinada ligação química possui, para cada modo de 

ligação existe um valor de barreira rotacional associado. Através do software 

Gaussian 09, foi realizado o cálculo computacional, o mesmo teve 02 horas, 19 

minutos e 14 segundos de duração, optando pelo tipo de cálculo SCAN, pelo 

método DFT, no conjunto: B3LYP, com base 6-31G(d), com a realização de tal cálculo 

obtivemos perfis de conformação de energia da molécula para 51 coordenadas 

escaneadas, é possível visualizar pelo gráfico mostrado na Figura 2.    
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Figura 2: Barreira à rotação interna na molécula de gás butano calculada no nível de teoria 

DFT(B3LYP) com o conjunto de base 6-31G(d)  

 

 

O estado de maior energia para a molécula do gás butano assume o perfil 

geométrico mostrado na Figura 3, com um valor energético de -6,13480441x105 

KJ/mol.  

 

 
Figura 3: Espectro e Geometria otimizada de maior energia do gás butano calculada no nível 

de teoria DFT(B3LYP) com o conjunto de base 6-31G(d). 
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Como resultado, ainda obtivemos o perfil geométrico para o estado de menor 

energia como mostrado na Figura 4, com valor de energia -6,13479817x105 KJ/mol. 

 
Figura 4: Espectro e Geometria otimizada de menor energia do gás butano calculada no 

nível de teoria DFT(B3LYP) com o conjunto de base 6-31G(d).. 

 

A Análise Conformacional é a análise da variação de energia que a molécula 

sofre com os grupos girando em torno de uma determinada ligação simples. Para o 

C₄H₁₀ ambos os estados de energia maior e menor a conformação é denominada 

eclipsada, “A conformação eclipsada, contém as ligações do átomo da frente 

encobrindo exatamente as ligações do átomo que fica para trás (mais distante do 

observador)” (Patrícia Bulegon Brondani, 2021). Como é mostrado na figura 5, 

indicado pelas setas de cor azul, os átomos de ligação H-C-H cobrem outro grupo 

de átomos com a mesma ligação.   

 

 
Figura 5: Geometria otimizada de maior e menor energia do gás butano calculada no nível 

de teoria DFT(B3LYP) com o conjunto de base 6-31G(d). 
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O segundo cálculo com duração de 00 horas, 10 minutos e 59 segundos, 

optando pelo tipo de cálculo OPT+FREQ, pelo método DFT, no conjunto: B3LYP, com 

base 6-311G(d,p), apresentou o espectro Raman como mostrado na Figura  6. 

 

 

 
Figura 6: Espectro Raman da molécula de gás butano calculada no nível de teoria DFT(B3LYP) 

com o conjunto de base 6-311G(d,p).  

 

O espectro Raman da molécula C₄H₁₀, fornece os modos vibracionais da mesma. 

“Em qualquer grupo de três ou mais átomos, em que pelo menos dois sejam idênticos, 

há dois modos de estiramento: simétrico e assimétrico”(DONALD L. PAVIA | GARY M. 

LAMPMAN | GEORGE S. KRIZ | JAMES R. VYVYAN, pag 18, 2012). Como mostrado na 

Figura 6 os picos de onda 2999 (cm-1) indicado pela seta vermelha e 3051(cm-1) 

também indicado pela seta vermelha . Tais pontos são modos vibracionais de 

estiramento simétrico e assimétrico respectivamente. É comum nas regiões de 

grandes picos haver esses modos vibracionais o que nos leva a concluir que em 

regiões onde os modos de estiramento se encontram a energia é maior que em 

outras regiões. 
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Figura 7: Espectro Raman teórico no pico 2999 cm-1 mostrando um modo vibracional de 

estiramento.  

 

 

  
Figura 8: Espectro Raman teórico no pico 3051 cm-1 mostrando um modo vibracional de 

estiramento. 

 

https://doi.org/10.5281/zenodo.8165113


 

Scientia Amazonia, v. 12, n.1, C1-C10, 2023 

Revista on-line http://www.scientia-amazonia.org 
https://doi.org/10.5281/zenodo.8165113 - ISSN:2238.1910 

CIÊNCIA EXATAS E DA TERRA 

 

C8 
 

Outro pico de onda interessante para se analisar encontra-se na posição 1426 

cm-1, como mostrado na Figura 9, uma deformação caracterizada tesoura, regiões 

onde permeiam essas deformações são conhecidas por regiões de baixa energia.    

 

 
Figura 9: Espectro Raman teórico no pico 1426 cm-1 mostrando um modo vibracional de 

deformação. 

 

Outro pico de onda interessante para se analisar encontra-se na posição 1.426,71 

cm-1, uma deformação angular assimétrica no plano caracterizada balanço é 

mostrado na Figura 10, regiões onde permeiam essas deformações são conhecidas 

por regiões de baixa energia.   

 

Os espectros Raman via método DFT Teoria Funcional Densidade (B3LYP), 

mostrou bandas espectrais de interesse no estudo de modos vibracionais para o 

Butano. Bandas específicas em 1426 e 3024 e 3051 cm-1 foram identificadas e 

associadas a modos de vibração da molécula, caracterizadas por estiramento 

simétrico, assimétrico e deformação tipo tesoura e balanço. Para a molécula alvo 

do estudo, regiões onde o modo de deformação tipo tesoura se encontra é uma 

região carente de energia, no caminho inverso para os modos de estiramentos 

simétrico e assimétrico as regiões são ricas em energia. O cálculo DFT foi importante 

na atribuição dos modos de conformação de energia, podendo afirmar com 

precisão quais e onde se localizam os estados de maior -6,13480441x105 KJ/mol e 

menor energia -6,13479817x105 KJ/mol, da molécula, além de caracterizar os modos 

conformacionais como eclipsados.  
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Figura 10: Espectro Raman teórico no pico 1426,71 cm-1 mostrando um modo vibracional de 

deformação. 
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