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2. VALIDAÇÃO DO PACOTE:2. VALIDAÇÃO DO PACOTE:  
Relaxação vibracional do modelo Relaxação vibracional do modelo 
anarmônico de moléculas com anarmônico de moléculas com 
transições de um quantum: condições transições de um quantum: condições 
isotérmicasisotérmicas

O projeto busca desenvolver em dois anos O projeto busca desenvolver em dois anos 
um pacote computacional capaz de modelar um pacote computacional capaz de modelar 
reações químicas de interesse atmosférico. reações químicas de interesse atmosférico. 
Especificadamente a reação do OEspecificadamente a reação do O22(v'')(v'')
+OH(v'), oxigênio molecular e da hidroxila +OH(v'), oxigênio molecular e da hidroxila 
vibracionalmente excitados, proposta como vibracionalmente excitados, proposta como 
uma nova fonte para a formação de Ouma nova fonte para a formação de O33  
(ozônio). Este trabalho tem como motivação (ozônio). Este trabalho tem como motivação 
o chamado problema do “Déficit de o chamado problema do “Déficit de 
Ozônio”, consistente na diferença existente Ozônio”, consistente na diferença existente 
entre as concentrações do ozônio esperado, entre as concentrações do ozônio esperado, 
considerando os estudos teóricos, quando considerando os estudos teóricos, quando 
comparado aos dados experimentais, o que comparado aos dados experimentais, o que 
indica que ainda existem fontes de Oindica que ainda existem fontes de O33 que  que 
não estão sendo consideradas.não estão sendo consideradas.

●

1. OZONE1DP – 1. OZONE1DP – Desenvolvimento de Desenvolvimento de 
um  Pacote computacional que resolve um  Pacote computacional que resolve 
equações diferenciais ordináriais, equações diferenciais ordináriais, 
rígidas e não rígidas.rígidas e não rígidas.

3. RESULTADOS 3. RESULTADOS 
Evolução temporal da Evolução temporal da 
função de distribuição função de distribuição 

de Treanorde Treanor

Evolução temporal da Evolução temporal da 
função de distribuição função de distribuição 

de Bolztmannde Bolztmann
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