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RESUMO

Este trabalho, iniciado em agosto de 2013, tem como objetivo a continuidade ao
projeto de Iniciacdo Cientifica em desenvolvimento desde marco de 2013. Nos estamos
estudando quinze reagoes do tipo HX +H=H, + X, HX+ H=H + HX, HX +Y =X
+HY e HX +Y=H+ XY, onde X, Y =F, CIl, ou Br, com X # Y. Um estudo de base
criterioso foi realizado para definir a melhor base para determinagdo da estrutura de
transi¢do e das energias, baseados nas entalpias de reacdo, quando comparadas com
dados de referéncia. As energias foram calculadas em CCSD(T) e as geometria foram
otimizadas em MP2, trés bases diferentes foram utilizadas para calcular as geometrias
das estruturas de transi¢ao (6-61g(d), 6-311++g(d,p) e aug-cc-pvtz), e as energias sao
calculadas em dezoito bases diferentes. As diferencas nas geometrias, frequéncias serdao
discutidas e comparadas com dados de referéncias, e no caso dos reagentes/produtos
também discutiremos as diferengas no calor de formagdo a OK, importante para o
calculo do calor de reagdo. Nos escrevemos nosso proprio programa para calcular a
taxa de reacdo, caminho de minima energia e colocamos nossos resultados na forma de
Arrhenius. Varias corre¢des de tunelamento sdo usadas no programa. Nos também

incluimos os niveis rovibracionais dos reagentes e dos produtos nos célculos da taxa.

Este resumo foi aceito para apresentacao como poster no Congresso de quimicos tedricos de Expressao
Latina (QUITEL2015) a ser realizada de 26-31 julho de 2015 em Turim, Italia.
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