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Introducéao

Embora em pequena quantidade na atmosfera, o
bromo possui papel fundamental da destruicdo do
0zbnio estratosférico na forma de radicais ativos
como Br e BrO [1]. Analogamente as reagbes
conhecidas do bromo na atmosfera, neste trabalho
propbe-se o0 estudo de compostos potencialmente
envolvidos no acoplamento do ciclo do enxofre e
bromo na atmosfera, bem como, na remocdo do
ozodnio.

Resultados e Discussao

A otimizacdo de geometrias e o célculo de
freqléncias utilizaram como método de estrutura
eletrbnica a abordagem coupled cluster com
excitacbes simples e duplas e contribuicbes
perturbativas de excitagdes triplas conectadas,
CCSD(T), em conjunto com as bases atdbmicas
consistentes na correlagdo eletrbnica, aug-cc-pVTZ,
para os atomos de hidrogénio e bromo e para os
atomos de enxofre foi utilizada uma base com
funcbes d adicionais, aug-cc-pV(T+d)Z, para melhor
descrever suas propriedades.

Para a investigacdo da conexao dos estados de
transicdio com os minimos de energia foram
executados célculos de coordenada intrinseca de
reacdo (IRC) ao nivel MP2/VTZ.

Na Figura 1 mostramos os dados estruturais
correspondentes aos estados estacionarios.
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Figura 1. Geometrias otimizadas a CCSD(T)/aug-cc-
pVTZ, distancias em ? e angulos em graus.
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A Figura 2 contém o perfil energético da superficie de
energia potencial, evidenciando a conexdo entre seus
pontos estacionarios.

O isbmero com uma ponte dissulfeto € o mais
estavel. Sua isomerizacdo para uma forma quase
piramidal, ndo observada para o analogo oxigenado,
pode ocorrer via migragdo de hidrogénio ou bromo.
Sendo a Ultima um pouco menos energética.
Frequéncias vibracionais harmdnicas foram também
calculadas e devem contribuir para a caracterizacéo
experimental desses isébmeros quando produzidos.
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Figura 2. Perfil energético a CCSD(T)/aug-cc-pVTZ
incluindo energia do ponto zero.

Conclusoes

Este trabalho identifica e caracteriza energética e
vibracionalmente, utilizando métodos rigorosos de
estrutura eletrbnica e bases atbmicas extensas,
qguatro isdmeros e cinco estados de transicdes na
superficie de energia potencial [H,Br,S,].
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