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Introducao |
Os Oxidos de bromo pertencem a um grupo de
moléculas inorganicas que possuem propriedades
intrigantes e importantes para diversas areas da
quimica, quimica atmosférica e cinética quimica.
Com exemplo, temos a reacdo abaixo que
desempenha um paEeI importante na deplecao do
0zbnio estratosférico

Br + O, > BrO + O

No caso dos mecanismos dos sistemas oscilantes

(por exemplo, no modelo FKN' proposto para a
reacdo oscilante de Belousov-Zhabotinsky) que
utilizam bromato, as espécies BrO,* e Br,O, sao
propostas como intermediarios, mas até hoje isto
nao foi comprovado experimentalmente.

Esforgcos em busca de propriedades estruturais e

termodindmicas ja foram realizados em trabalhos
anteriores para moléculas como Br,Oz Br,O, e
Br,Os>°. Entretanto, o esquema utilizado para
determinar a entalpia de formagao dos isémeros do
Br.O,, e a otimizagdo de geometria dos mesmos,
demonstrou ndo ter sido exaustivo para todas as
possibilidades de conectividades dos atomos
pertencentes a estas moléculas®. Além disso, as
reagoes isodésmicas, (em que o mesmo tipo de
ligacdo € conservado nos reagentes e produtos)
foram utilizadas inadequadamente®, uma vez que os
4 isdbmeros considerados mais estaveis ndao podem
ser descritos por uma mesma reagao isodésmica,
visto que cada isbmero apresenta conectividade
diferente entre seus 4tomos. Assim, neste trabalho
apresentamos novos resultados para energia
eletrbnica e entalpia de formagédo dos isébmeros de
Br,0,.

Resultados e Discussao \

Alternativas as reacoes isodésmicas sao baseadas
na utilizacdo de métodos robustos para se calcular
energias totais com maior exatiddao. Na Tab. 1,
apresentamos os isbmeros mais estaveis otimizados
pela teoria composta Gaussian-4*, na qual foram
consideradas 108 possibilidades dentre isbmeros e
conférmeros do Br,O,. Também sado apresentadas
as energias G4 (em Hartree e com a corre¢do da
Energia do Ponto Zero) e suas Entalpias de
Formacdo (kcal mol') calculadas pela equagéo
abaixo.

AH®(Br204, 0 K) = 2.AH(Br, 0 K) + 4 AH(O, 0 K) - ¥Do
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Tabela 1. Energia eletronica e entalpia de formagéo
dos isdbmeros mais estaveis do Br,O,.

Isémero E. G4 (0K) AH°(0 K)
se ¢
o oo -5447,713007 -1932,57
1
% 'o\
o -5447,709675 -1930, 48
2
?
o [
=09 -5447,706391 -1928, 42
3
% e
&
04. -5447,703671 -1926, 71
4
2%, 0
-5447,695641 -1921,68
5
e
so0 -5447,693418 -1920, 28
6

Conclusoes \

No presente trabalho dois novos isémeros do
Br.O, (3 e 6), até entdo nao considerados, foram
calculados entre os mais estaveis, bem como foram
obtidos valores de AH°0 K) mais precisos para
todos os isdbmeros. Desta forma, obteve-se uma
nova ordem de estabilidade para os isbmeros do
Br,0,.
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