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RESUMO

Como forma de progredir nos estudos de taxa de reacéo e Teoria do Estado de Transicdo, em
uma abordagem teorica, realizaram-se calculos ab initio por meio do software Gaussian, de
modo a investigar a cinética da reacdo entre metanol (CH3OH) com atomos do grupo dos
halogénios (Br, F e Cl) e o hidrogénio, explorando as vias de reacdo que podem ser
encontradas. As otimizacbes de geometria e calculos de frequéncia foram realizados
utilizando a teoria do funcional da densidade (DFT) utilizando o método B3LYP com a base
6-311g(2d,d,p) e as energias foram calculas em CBS-QB3 e CCSD(T). Para cada grupo de
reagentes foram encontrados trés caminhos de reacédo diferentes (OH+CH3X, HX+CH30 e
HOX+CHz3). Todos os dados foram tratados com o software APUAMA, desenvolvido pelo
grupo, as taxas de reacdo foram calculadas na faixa de temperatura de 200K — 4000K. O
cddigo APUAMA também fornece as propriedades termodinamicas das espécies envolvidas.
Como existem diferentes caminhos de reacdo, as taxas de ramificacdo entre os diferentes
produtos foram calculadas a fim de determinar qual caminho de reacdo é o mais provavel.
Dados geométricos, frequéncias e taxas calculados foram comparados com as referéncias,
com boa concordancia. No nosso conhecimento, alguns dos caminhos explorados neste
estudo ndo possuem referenciais disponiveis.
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