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Resumo — O Perclorato de amoénio (AP) é atualmente o agente oxidante o mais utilizado em propelentes solidos compositos de motores foguetes. Apesar de sua eficiéncia, apresenta cloro em sua composicao,
tornando-o prejudicial ao meio ambiente. A fim de se desenvolver propelentes com formulacoes verdes, surge o Dinitramida de Amoénio (ADN): agente oxidante altamente energético, capaz de gerar maior impulso
especifico em comparacao ao AP e livre de halogénios. Visto que as desvantagens apresentadas por esse oxidante podem ser contornadas por técnicas de processamento, um ponto central para o desenvolvimento e
aplicacdo do ADN é o estudo de rotas de sintese seguras e eficientes. Nesse sentido, este trabalho estuda por meio da quimica quantica molecular possiveis caminhos reacionais para sintese do ADN, em fase gasosa
e em meio aquoso implicito. A teoria do funcional da densidade (DFT) foi aplicada para determinar as propriedades termodinamicas de todos os estados estacionarios na superficie de energia potencial (SEP)
relacionada as etapas elementares da reacéo de sintese por meio da nitracdo do sulfamato. Cinco caminhos reacionais diferentes foram descritos em fase gasosa e trés em meio aquoso. Dois desses caminhos (C e D)
aparentam ser preferenciais, produzindo dinitramida mais facilmente e favorecendo a formacéo de acido dinitramidico (HDN), que posteriormente reagira com amonia produzindo ADN.

[ INTRODUCAO [1,2]] Scan rigido da SEP dos caminhos de dissociagdo do ADN - fase gasosa
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