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Introducgao

O berilio € extensamente utilizado nas industrias
aeroespacial, nuclear, biomédica, eletrbnica, bem
como na produgdo de semicondutores.! Entretanto,
ha pouca informagédo sobre moléculas triatbmicas
contendo Be porque esses compostos sdo toxicos.?
Devido a isto, e em continuagdo ao esforco do grupo
em caracterizar moléculas contendo berilio, este
trabalho estudou teoricamente uma nova espécie
quimica, a molécula BePH. Determinou-se a
estrutura, o espectro no infravermelho e a entalpia
de formagéo desta nova espécie.

Resultados e Discussao

A energia eletronica e a corre¢cao ZPE foram obtidas
no nivel CCSD(T)/aug-cc-pVnZ (n = 2, 3, 4 e 5). A
extrapolacao da base foi estimada pela expressao
de dois (CBS1) e trés (CBS2) termos recomendada
por Peterson et al.3, e a energia CBS foi calculada
da média aritmética do resultado obtido por essas
duas expressbes. Os dados necessarios para o0
calculo do calor de formacado da molécula de BePH
séo apresentados na tabela 1.

Tabela 1. Valores para a média da energia eletronica
total com extrapolagdo CBS (Eeicesmedia), Variagdo da Eg,
(AE..), corregdo carogo-valéncia (E.,) e variagdo (AE.),
variagdo da energia ZPE (AEze), bem como o resultado
para o célculo da energia de atomizagdo do BePH (X°A")
(3Do) e sua respectiva entalpia padrdo de formacédo a
zero kelvin (AH¢(0K)).

CONTRI BU|QAO BePH
Ee (cBsmaia* -356,120153
AEq** 106,37

Eo* -0,335870
AE** 0,57
AEzpe** 4,97

> Do** 111,91
AH{(OK)** 91,57

*Valores em hartree.
**Valores em kcallhol™.

Calculou-se a corregédo carogo-valéncia otimizando
a energia em CCSD(T) com os conjuntos de fungbes
de base aug-cc-pWCVTZ* para o P, aug-cc-pCVTZ*
para o Be e aug-cc-pVTZ para o H. A tabela 2
apresenta as energias utilizadas no calculo dos
termos da tabela 1, sendo que o calor de formagéo a
zero kelvin para os atomos foram obtidos das
tabelas JANAF.
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Tabela 2. Valores da otimizacdo em CCSD(T) para o H,
Be e P e para BePH, bem como a energia CBS utilizando
as expressdes de um termo (Ecgs1) € dois termos (Ecgs2).

BASES ENERGIA CCSD(T)*

H Be P BePH
avDzZ -0,499334  -14,616843 -340,798816  -356,061301
avTz -0,499821  -14,618427 -340,810688  -356,102491
avQz -0,499948  -14,618951 -340,828155  -356,113985
avsz -0,499995  -14,619078 -340,829975  -356,117384
Ecsst -0,500022  -14,619151 -340,830936  -356,119354
Ecss -0,500044  -14,619211 -340,831885  -356,120951

*Valores em hartree.

A geometria e as frequéncias harmlnicas da
molécula BePH foram obtidas e extrapoladas
(CBS2). Para a geometria: rBeP = 2,068 A, rPH =
1,427 A e aBePH = 88,9 graus. Os valores foram
coerentes com trabalhos tedricos para diatdmicas
BeP® (rBeP = 2,073 A), e experimentais PH® (rPH =
1,422 A). Para as frequéncias: PH (str) w. = 2351,0
cm”, BeP (str) w. = 628,9 cm™ e BePH (bnd) w. =
4955 cm?. Valores também coerentes com
resultados experimentais para diatdmicas PH® . =
2365,2 cm™, e tedricos BeP°w. = 516,2 cm™.

Conclusoes

O estudo tedrico da nova espécie BePH indicou que
trata-se de uma molécula angular. Os resultados
para a geometria e frequéncia mostraram-se
coerentes quando comparados a parametros de
espécies diatdmicas. Calculos acurados da energia
de atomizagéao e do calor de formagao foram obtidos
pela primeira vez na literatura. Espera-se portanto
que esses dados venham a motivar a realizacdo de
trabalhos experimentais para caracterizagao desta
molécula.
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