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Sinopse: O trabalho relata um estudo da dinâmica e cinética da reação caracterizando a superfície
de energia

Os radicais NH são espécies altamente rea-
tivas que participam de diferentes processos na
físico-química do plasma e da combustão [3].
Neste trabalho estudamos as colisões reativas en-
tre dois radicais NH. Para isto, usamos a mé-
todologia das trajetórias quase-clássicas (QCT)
como implementada no código MERCURY [4] e
uma superfície de energia potencial global para o
N2H2 [1]. O canal reativo mais provável é o de
formação de N2 + H + H seguido de N2H + H
. As seções de choque reativas são calculadas e
fenomenologicamente modeladas [3]. Os cálculos
clássicos permitem que sejam obtidos produtos
como energias vibracionais abaixo da energia do
ponto zero. Neste trabalho são utilizadas algu-
mas metologias para corrigir tais de�ciências [2].
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