
Scan rígido da SEP dos caminhos de dissociação do ADN – fase gasosa

Resumo ⎯ O Perclorato de amônio (AP) é atualmente o agente oxidante o mais utilizado em propelentes sólidos compósitos de motores foguetes. Apesar de sua eficiência, apresenta cloro em sua composição, 

tornando-o prejudicial ao meio ambiente. A fim de se desenvolver propelentes com formulações verdes, surge o Dinitramida de Amônio (ADN): agente oxidante altamente energético, capaz de gerar maior impulso 

específico em comparação ao AP e livre de halogênios. Visto que as desvantagens apresentadas por esse oxidante podem ser contornadas por técnicas de processamento, um ponto central para o desenvolvimento e 

aplicação do ADN é o estudo de rotas de síntese seguras e eficientes. Nesse sentido, este trabalho estuda por meio da química quântica molecular possíveis caminhos reacionais para síntese do ADN, em fase gasosa 

e em meio aquoso implícito. A teoria do funcional da densidade (DFT) foi aplicada para determinar as propriedades termodinâmicas de todos os estados estacionários na superfície de energia potencial (SEP) 

relacionada às etapas elementares da reação de síntese por meio da nitração do sulfamato. Cinco caminhos reacionais diferentes foram descritos em fase gasosa e três em meio aquoso. Dois desses caminhos (C e D) 

aparentam ser preferenciais, produzindo dinitramida mais facilmente e favorecendo a formação de ácido dinitramídico (HDN), que posteriormente reagirá com amônia produzindo ADN.
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Perclorato de Amônio

(AP)

• M06-2X/def2-SVP

• IRC e escaneamento da SEP para análise de interconexão entre SS;

• Efeito do Solvente Implícito – Polarizable Continuum Model (PCM)

• Programas: Gaussian 09 e Molpro 15
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O trabalho propôs um mecanismo completo para a síntese do ADN através da minimização da SEP partindo
da nitração do sulfamato. Observou-se a possibilidade do desenvolvimento de rotas de síntese em meio
gasoso e também aquoso sem uso de ácido, como é realizado atualmente, evidenciado pela não
implementação do efeito do meio ácido e pelo uso de NH3 ao invés de NH4

+ para formação de ADN. Como
etapas futuras, pretende-se analisar efeitos podem ser importantes em algumas etapas do mecanismo, tais
como: o efeito de solvente explícito, contra-íons e transferências de carga.
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Oxidante

60%

Combustível

15%

Aditivos 5%
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Diagrama de energia eletrônica – fase gasosa (M06-2X/def2-SVP)

Scan rígido da SEP dos caminhos de dissociação do ADN – meio aquoso

CONCLUSÕES REFERÊNCIAS

Diagrama de energia eletrônica – com solvent implícito (M06-2X/def2-SVP/PCM)

GÁS

ÁGUA

2 SS1C = SS1DIM 

Aglutinante 

20%

[1,2]

[3]


	Slide 1

