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“Tudo tem o seu tempo determinado, e ha

tempo para todo o propdésito debaixo do céu:

Hé& tempo de nascer e tempo de morrer; tempo
de plantar e tempo de arrancar o0 que se

plantou;

Tempo de matar e tempo de curar; tempo de

derribar e tempo de edificar;

Tempo de chorar e tempo de rir; tempo de

prantear e tempo de saltar de alegria;

Tempo de espalhar pedras e tempo de ajuntar
pedras; tempo de abracar e tempo de afastar-

se de abragcar;

Tempo de buscar e tempo de perder; tempo de

guardar e tempo de deitar fora;

Tempo de rasgar e tempo de coser; tempo de

estar calado e tempo de falar;

Tempo de amar e tempo de aborrecer; tempo de

guerra e tempo de paz”

(Eclesiastes 3.1-8)
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RESUMO

MARTINS, Tulho R., Monografia de conclusdo do Curso de Bacharelado em Quimica.
Universidade Federal de Vigosa, Vicosa, 2022. INTRODUCAO A MODELAGEM
MOLECULAR COM O SOFTWARE AVOGADRO®: POTENCIALIDADES E
LIMITACOES. Orientadora: Deyse Gomes da Costa.

Este trabalho tem como objetivo avaliar as potencialidades e limitacdes do Avogadro®
(software) como uma ferramenta introdutéria @ modelagem molecular. Atualmente, varios
softwares calculam propriedades moleculares, a partir de varios niveis de teorias: classica ou
quantica; o Avogadro® se baseia na teoria classica. As espécies quimicas H,, CH,, NH5, H,0,
He,, C3, CH;NH, e CH;CONH; foram escolhidas como protoétipos de estudo. Os parametros
comprimento e angulo de ligacdo e a energia total foram calculados para essas espécies,
empregando-se os campos de forga classicos UFF e MMFF94. Os resultados foram discutidos
a luz da Mecénica Quantica, baseando-se nas Teorias de Ligacdo de Valéncia (TLV) e a Teoria
do Orbital Molecular (TOM). Concluiu-se que o Avogadro® pode ser empregado
satisfatoriamente como uma ferramenta na modelagem molecular quando se pretende fazer uma
abordagem qualitativa, envolvendo a visualizacdo, edicdo e manipulacdo de estruturas

quimicas.

Palavras-chaves: Mecanica Quantica (MQ), Campo de Forca, Otimizacdo de Geometria,

Avogadro®, Modelagem Molecular.
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ABSTRACT

MARTINS, Tulho R., Undergraduate Final Paper Submitted to the Department of Chemistry
in Partial Fulfillment of the Requirements for the Degree of Bachelor in
Chemistry.Universidade Federal de Vigosa, Vigosa, 2021. INTRODUCTION TO
MOLECULAR MODELING WITH THE AVOGADRO® SOFTWARE:
POTENTIALITIES AND LIMITATIONS. Advisor: Deyse Gomes Costa.

This work aims to evaluate the potentialities and limitations of Avogadro®® software as an
introductory tool to molecular modeling. Currently, various software calculates molecular
properties, from various levels of theories: classical or quantum. Thus, part of the difficulties
associated with the application of Quantum Mechanics (QM) to Chemistry can be
circumvented. Chemical species H,, CH,, NH5, H,0, He,, C3, CH;NH, e CH;CONH5 were
chosen as study prototypes. The parameters length and angle of connection and total energy in
the equilibrium were calculated for these species, using the force fields UFF and MMFF94. .
The results were discussed in the light of quantum mechanics, based on the Valencia N.K.A.
(VL) and molecular orbital theory (MO). It was concluded that Avogadro® can be used
satisfactorily as a tool in molecular modeling for the visualization, editing and manipulation of

chemical structures.

Keywords: Quantum Mechanics (QM), Force Fields, Molecular Modeling, geometry

optimization, Avogadro®.
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