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RESUMO

O trabalho em questdo teve inicio em 2021 fundamentando-se no estudo de
taxas de reacdo, via Teoria do Estados de Transicdo (TST) para sistemas envolvendo 0s
halogénios, em particular reacdes do metanol (CH3;OH) e atomos de bromo, flGor e
cloro (Br, F e Cl) e o hidrogénio (H), tendo como base o software APUAMA para o
calculo da taxa de reacdo e propriedades termodindmicas. A partir disso, optou-se pela
reescrita do codigo do APUAMA para a linguagem Python, que permitird maior
flexibilidade e fungdes do programa. Dentre as melhorias inclui-se a extracdo de dados
das saidas do GAUSSIAN, sem necessidade de coleta manual, eliminando possiveis
erros. Além de fornecer um conjunto de bibliotecas do Python para célculos de
integrais (Sympy), como é o caso das corre¢des de tunelamento, obtendo maior precisao
de resultados, ao comparar-se com as versoes anteriores do APUAMA.
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