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Abstract: Este resumo analisa as informações obtidas nas simulações computacionais da 

reação química HF + OH  F + H2O [1]. Esta reação pertence a uma classe de reações 

atmosféricas que liberam espécies livres de halogênios as quais apresentam um papel 

fundamental na química atmosférica, pois são capazes de alterar o equilíbrio natural de 

formação e destruição de ozônio. Com o conhecimento atual da literatura não há 

disponibilidade de dados experimentais ou teóricos da constante cinética para esta reação. 

Dentro deste contexto, este trabalho tem como objetivo a determinação dos dados das 

constantes cinéticas em função da temperatura da reação HF + OH  F + H2O. Para isso foi 

realizado cálculos teóricos de estrutura eletrônica utilizando vários níveis de cálculos (DFT 

e pós-HF) caracterizando os paramentos geométricos e as energias dos reagentes, produtos 

e da estrutura de transição. A partir dos dados geométricos e energéticos dos estados 

estacionários foi possível estimar constante cinética via Teoria do Estado de Transição com 

correção Deformada (d-TST) [2] e de Bell. Deste modo observa-se que a reação HF + OH 

 F + H2O é endotérmica e apresenta uma alta barreira energética. Esse trabalho possibilitou 

a obtenção dos dados cinéticos da reação HF + OH  F + H2O podendo concluir assim os 

dados teóricos apresentados para as series de reações de haletos de hidrogênio com o radical 

hidroxil [3] observando assim o comportamento dessa importantes reações atmosféricas.  
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