Estudo tedrico de colisoes reativas entre dois radicais NH
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Sinopse: O trabalho relata um estudo da dindmica e cinética da reacdo caracterizando a superficie

de energia

Os radicais NH sdo espécies altamente rea-
tivas que participam de diferentes processos na
fisico-quimica do plasma e da combustdo |[3].
Neste trabalho estudamos as colisoes reativas en-
tre dois radicais NH. Para isto, usamos a mé-
todologia das trajetorias quase-classicas (QCT)
como implementada no cédigo MERCURY [4] e
uma superficie de energia potencial global para o
Ny Hj [1]. O canal reativo mais provavel ¢ o de
formacao de No + H + H seguido de NoH + H
. As secOes de choque reativas sao calculadas e
fenomenologicamente modeladas [3]. Os célculos
classicos permitem que sejam obtidos produtos
como energias vibracionais abaixo da energia do
ponto zero. Neste trabalho sdo utilizadas algu-
mas metologias para corrigir tais deficiéncias [2].
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