O projeto busca desenvolver em dois anos
um pacote computacional capaz de modelar
reacoes quimicas de interesse atmosférico.
Especificadamente a reacao do O2(v")
+0OH(v'), oxigénio molecular e da hidroxila
vibracionalmente excitados, proposta como
uma nova fonte para a formacao de O3
(ozonio). Este trabalho tem como motivacao
o chamado problema do “Déficit de
Ozonio”, consistente na diferenca existente
entre as concentracoes do 0z6nio esperado,
considerando os estudos tedricos, quando
comparado aos dados experimentais, o que
indica que ainda existem fontes de O3 que
nhdo estdo sendo consideradas.

1. OZONE1DP - Desenvolvimento de
um Pacote computacional que resolve
equacodes diferenciais ordinariais,
rigidas e nao rigidas.
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2. VALIDACAO DO PACOTE:
Relaxacao vibracional do modelo
anarmonico de moléculas com
transic6es de um quantum: condicoes
isotérmicas

df,
i —Mys2 =Ny, v=0,1,...,vr
onde:
o f, = [Ma(v)]/[Ma] - populagdo no nivel v
@ N,y - fluxo neto de particulas entre os niveis vibracionais v + 1 e v
@ I, - fluxo neto de particulas entre os niveis vibracionais ve v — 1

n,:=nY-v+n¥-T
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onde:

o QY - frequéncia do processo V-V
o Pz frequéncia do processo V-T
@ E; - energia do primeiro nivel (v = 1)
@ AE - anarmonicidade da molécula

@ k - constante de Boltzmann

@ T - temperatura de translacio

3. RESULTADOS
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