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RESUMO:

O aumento da atividade industrial e o desenvolvimento de novos produtos quimicos tém
melhorado significativamente a qualidade de vida da populagdo e o avango de outros setores
como agricultura, transporte, salde, etc. Tratando-se da degradacdo de corantes, o
complexo Ferro-PDC tem sido utilizado como catalisador homogéneo por ser especialmente
ativo nas reacodes de oxidagdo em meio aquoso. Dessa forma, esta pesquisa consiste no
estudo tedrico deste referido catalisador para verificar sua estabilidade quando sofre
substituicdo eletrofilica com bromo em sua estrutura. Além disso, seréd proposto o mecanismo
de reagdo a fim de se obter um catalisador mais estavel e que proporcionara uma reagao
mais rapida e eficaz. A pesquisa foi desenvolvida no Laboratério CAPQ do Bloco I do
Departamento de Quimica da UFLA. Todos os calculos realizados neste trabalho foram feitos
utilizando o programa Gaussian 98. Para os calculos de otimizagdo e energia utilizou-se o
método ab-initio DFT a nivel B3LYP com funcdo de base 6-31g(d,p). Os resultados tedricos de
energia obtidos possibilitaram a formulagdo e proposta de mecanismo da bromacao total do
complexo Ferro-PDC.

Instituicdo de Fomento: FAPEMIG

Palavras-chave: Ferro-PDC, Catalise, Bromo.

XXIII CIUFLA



