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Objetivos e Motivacoes

Esta dissertacdo teve como objetivo demonstrar a formagdo das espécies
nitreto de fésforo (PN) e sulfeto de nitrogénio (NS) partindo das reacdes PHy +
NH,, onde [x e y] = 0-3 e NH, + SH,, onde [x] = 0-3 e [y] = 0-2, parao PN e
NS, respectivamente. Pouco foi feito sobre essas classes de reacdes usando
célculos tedricos e métodos experimentais, o que serve de motivagcdo. Em vista da
falta de informagdes e investigacdes desses sistemas quimicos, a proposta desse
trabalho também foi apresentar um alto nivel tedrico de caracterizagdo desses
sistemas reacionais. Aqui serd fornecida uma melhor descri¢do desses sistemas
importantes, incluindo estados de transi¢ao (TS) e intermedidrios das reagdes
propostas.

Neste estudo sdo descritos calculos quimicos ab initio de alto nivel para a
otimizagdo de geometrias, cdlculo de freqii€ncias e energias para as espécies PHs,
PH,, PH, NH3, NH,, NH, H4sNP, H;NP, H,NP, HNP, NP, H,S, SH, H3NS, H,NS,
HNS e NS.
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