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RESUMO

Introducgao: O Potencial de lonizacédo (l), medido por métodos espectroscépicos,
nao esta disponivel para todos os compostos conhecidos, assim uma maneira
alternativa de obté-lo é pelo método tedrico vertical baseado em energia total. O
método tedrico supracitado combinado a Teoria do Funcional de Densidade (DFT)
foi aplicado a di-haletos do segundo ao quarto periodo da familia 1 - MX (M= Li, Na
ou K; X= F ao I), em especial, aos compostos: LiAt, NaF e KF que ndo possuem
dados experimentais para |. Metodologia: O Potencial de lonizagao Vertical para os
compostos MX foi expresso por: ly=E,.1-E,,, onde E, e E,.1 sdo energia eletrénica do
sistema neutro e seu cation, respectivamente. Estes foram obtidos através da
otimizacdo geométrica pelo método DFT (programa Orca), funcionais BP e PBE
(com RI approximation) e base ANO-RCC-VTZP. Os dados obtidos foram tabelados,
cada resultado com seu respectivo funcional, seguido da constru¢cao do gréafico de
correlagao linear - potencial de ionizagao vertical versus potencial de ionizagéo
experimental (lgyp); obtengdo da equagdo da reta y=mx-c (m= gradiente e c=
intersecdo), R? (parametro de correlacdo), d (erro médio) e /d/ (erro médio absoluto);
comparacgao entre estes e, por fim estimativa de | para compostos sem dados
experimentais. Resultados e discuss6es: Os dados (ly vs lp) forneceram para BP
a equacdo ygp= 1,264x-2,751 com R°gp= 0,901, dgp= -0,364 eV e /d/gp= 0,424 eV,
ao passo que o PBE obteve ypge= 1,254x-2,592 com R?pge= 0,904, dpge= -0,310 eV
e /d/pge= 0,394 eV. A diferenca entre a utilizagdo dos dois funcionais € sutil,
apresentando o funcional PBE ligeira vantagem na correlagéo linear. Utilizando-o
como referéncia, obtém-se para os compostos selecionados os valores de Potencial
de lonizacdo (em eV): LiF [11,22(11,30)]; LiCl [9,78(10,01)]; LiBr [9,33(9,31)]; Lil
[8,82(7,5)]; NaCl [9,09(9,20)]; NaBr [8,75(8,30)]; Nal [8,25(7,6)]; KCI [8,53(8,30)];
KBr [8,22(7,85)]; Kl [7,98(7,5)]. Os valores experimentais estdo entre parénteses.
Nota-se que os valores calculados sdo préximos aos experimentais, corroborando
ao método. Quanto aos compostos selecionados LiAt, NaF e KF que ndo possuem
Potencial de lonizagdo experimental, o funcional PBE estima 8,53 eV, 10,12 eV e
9,53 eV, respectivamente. Consideracoes finais: O Potencial de lonizagédo Vertical
calculado pelas energias dos estados neutro e ion céation do funcional PBE para
compostos ibnicos deste trabalho sdo, na maioria dos casos, comparaveis aos
valores experimentais, implicando em desvios dentro do intervalo de 0,08 eV (LiF) a
1,32 eV (Lil), erro minimo e maximo, respectivamente. Deste modo, foi obtido uma
6tima correlagado linear com a utilizagdo de um conjunto de base relativamente
grande (ANO-RCC-VTZP), possibilitando a estimativa de | para compostos LiAt, NaF
e KF. Demostrando a adequagéao do método |y, com DFT de funcionais GGA a baixo
custo computacional e 6tima precisao.
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