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ANALISE TEORICA CONFORMACIONAL DAS ESPECIES PRESENTES NA REAGAO EM
FASE GASOSA ENTRE SF; E KR"

André Luiz Fre Le Petit Ramos (Bolsista Projeto de Pesquisa/CNPq) e Prof. Dr. Nelson Henrique
Morgon (Orientador), Instituto de Quimica - IQ, UNICAMP

Estudos modernos de reagbes quimicas,que s&do importantes para o processamento de plasma,
requerem uma combinagdo de pesquisas experimental e tedrica. Um exemplo, é o presente
trabalho. O SFs € um gas eletronegativo muito importante em varios desenvolvimentos de
processos que envolvem plasma. A despeito disto, ainda existem consideraveis incertezas, por
exemplo, na termoquimica de ions SFs" que podem ser derivados de SFgs, € mesmo em reagdes
ion/molécula envolvendo o proprio SFs. Estas incertezas tém dificultado a interpretacdo dos
resultados experimentais em reacdes de ions positivos com SFg. Para muitas reagdes, nao é claro
se as reagdes ocorrem por um mecanismo simples ou por um mecanismo "quimico", envolvendo a
formagédo de uma nova ligagdo. Um primeiro passo na interpretacdo dos aspectos energéticos,
refere-se a obtencdo de informacdes conformacionais das espécies presentes na reagao. Calculos
de estrutura eletrénica do tipo MP2/6-31+G(d) foram efetuados. No estudo tedrico global da reagao
observou-se que no processo reacional a transferéncia da carga entre o ion Kr' e o SFg ocorre
através da formacdo de um complexo [SF6Kr]", e posterior formacdo de produtos. Através dos
resultados obtidos verificou-se que a estrutura do ion SFs° é bipirAmide trigonal, sendo

aproximadamente 5 kcal/mol mais estavel que a correspondente forma piramidal.
Reacdes em Fase Gasosa — Andlise Conformacional — Calculos Tedricos



