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Introducao

Compostos de berilio possuem alta toxicidade,
porém apresentam propriedades interessantes do
ponto de vista tecnoldgico. Ha aplicacdes em
revestimento de reatores nucleares, catalises
organicas e, inclusive, como reservatorio de
hidrogénio’. Porém, ha uma grande lacuna sobre
esses compostos por haver relativamente poucos
estudos experimentais. Este trabalho visa ampliar
este conhecimento caracterizando os estados
excitados de duas novas espécies: HBeP e BePH.

Resultados e Discussao

Os estados eletronicos foram descritos no nivel
CASSCF/MRCI com fungdes de base de qualidade
tripla-zeta. Numa descricdo mais acurada a
otimizacdo da geometria também foi feita no nivel
CCSD(T)/aug-cc-pV5Z. A figura 1 apresenta os
parametros estruturais obtidos.
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Figura 1. Geometrias (r, A; 0O, °) dos estados

fundamental e excitados dos isébmeros HBeP e BePH
otimizadas no nivel MRCl/aug-cc-pVTZ. Resultados
CCSD(T)/aV5Z sao apresentados entre colchetes.

Foram calculadas as frequéncias harménicas dos
estados fundamental e excitados para ambos os
isdbmeros. No nivel MRCI, obteve-se para o estado
fundamental da espécie HBeP (X *%°): HBe w. (str) =
2124,2 cm™, BeP w. (str) = 630,1 cm™ e HBeP w.
(bnd) = 475,0 cm™. Ja para o primeiro estado
excitado (a 'A): HBe w. (str) = 2141,2 cm™, BeP w.
(str) = 646,0 cm™ e HBeP w. (bnd) = 467,6 cm™.
Resultados semelhantes foram obtidos no nivel
coupled-cluster para o estado fundamental da
mesma molécula: HBe w. (str) = 2152,4 cm™', BeP
e (str) = 637,9 cm™ e HBeP w. (bnd) = 478,6 cm™. A
espécie isovalente HBeN, investigada por Roberto-
Neto et al? no nivel CISD/aVTZ, apresentou
coeréncia para os valores de frequéncia: HBe w.
(str) = 2238 cm™ e HBeP w. (bnd) = 586 cm™.
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Os pardmetros geométricos e vibracionais foram
coerentes com trabalhos experimentais para a
diatdbmica HBe* R. = 1,343 A, w. (str) = 2060,8
cm™; e tedricos, no caso da diatdbmica BeP* R. =
2,073 A, . (str) = 617,9 cm”. Para ambos os
isdmeros também foi obtida a energia de transigédo
adiabatica. Resultados para a espécie HBeP
(tabela 1) sdo coerentes com os obtidos em outros
trabalhos para espécies isovalentes e isoeletronicas.

Tabela 1. Energias de transigdo adiabatica (Te, cm™) para
o isébmero linear HBeP, a espécie isoeletronica CNN e a
espécie isovalente HBeN, bem como algumas espécies
isoeletrénicas lineares que também apresentam o estado
fundamental X 3.

HBeP CNN® HBeN?
estados Te estados Te estados Te
X3z 0 X3z 0 X 3T 0
AA 6907 AA 6859 Al 8176
Al 11387 B1x+ 10814 alx- 12096
B+ 11808 Al 23859 b1z 14187
Estado Moléculas | soeletronicas Lineares
X3z HAICS; HBSi7; HSIC*®

Conclusoes

Os parémetros calculados permitem concluir que
houve sucesso na caracterizagdo dos estados
eletrbnicos fundamental e excitados dos isémeros
HBeP e BePH. Houve coeréncia para os valores de
geometria e frequéncia comparando com resultados
experimentais e tedricos. Por fim, valores de energia
de transicdo adiabatica foram obtidos pela primeira
vez na literatura, estando na mesma ordem de
grandeza de espécies isovalente e isoeletrdnica.
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