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Introducao |

Pentafluoretano (HCF-125) é um dos substitutos
dos HCFC’s usado como refrigerantes em sistemas
térmicos como também em sistemas de supressao
de incéndio. Ndo é considerado um gas danoso a
camada de ozbnio, pois na sua estrutura ndo tem
cloro ou bromo, mas possui um alto potencial de
aquecimento global, cerca de 3400 vezes maior que
o dioxido de carbono, portanto € um gas do efeito
estufa. Apesar de sua importancia para quimica da
atmosfera, pouco se conhece a respeito das
propriedades eletrénicas e espectroscopicas deste
sistema. Assim, o objetivo deste trabalho é estudar o
espectro de infravermelho utilizando diversos
meétodos computacionais (HF, MP2 e DFT) e realizar
a atribuicdo das bandas usando anadlise de
coordenadas normais. Os resultados obtidos serdo
importantes para entender a dependéncia das
posicbes relativas das bandas com o nivel de
calculo. Estes parametros espectroscopicos séao
geralmente utilizados em modelos de simulagdo que
tentam relacionar o efeito dos gases do chamado
efeito estufa na temperatura do planeta.

Resultados e Discussao |

O HCF-125 (Figura 1) a apresenta 18 modos
vibracionais.

Figura 1. Estrutura do HCF-125

As cinco bandas de absorgdo no infravermelho
com maior intensidade relativa encontram-se na
regidzo de 1000 cm™ a 1200 cm™ (Figura 2),
considerada regido da janela atmosférica®. Gases
que absorvem nesta regido sao considerados
importantes para o efeito estufa. A banda de
absorgdo com a maior intensidade relativa é
atribuida ao estiramento antisimétrico C—F do grupo
CF;.
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Figura 2. Espectro tedrico de infravermelho do HCF-
125 calculado utilizando o método B3LYP/aug-cc-
pVQZ.

A partir das comparagbes com o0s demais
métodos de estrutura eletrénica foi possivel avaliar o
efeito da correlagdo eletrbnica na descricdo dos
espectros. Resultados anteriores do grupo
indicavam que o método B3LYP representa uma
ferramenta importante na interpretagdo de
resultados experimentais de moléculas da familia
dos CFC’s e HCFC's®.

Conclusoes |

A metodologia tedrica computacional usada
neste trabalho permitiu um estudo sistematico do
espectro de infravermelho para a molécula do HCF-
125 utilizando vérios métodos de estrutura
eletrbnica. A dependéncia das posi¢cdes relativas
das bandas com o nivel de calculo permitiu obter,
com uma relativa confiabilidade, todas as atribui¢cdes
do espectro. Assim, temos que métodos baseados
no DFT podem auxiliar na interpretacdo de
resultados experimentais de moléculas com
relevancia na Quimica da Atmosfera.
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