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Resumo: Compostos de enxofre desenvolvem um importante papel nas reagdes quimicas
que ocorrem na atmosfera, podendo acarretar problemas como a poluicdo do ar, a chuva
acida e mudangas climaticas globais. Diversos estudos do sistema HSO, tém sido
empregados com o intuito de caracterizar a Superficie de Energia Potencial (SEP) para o
estado eletronico basico do sistema. Este trabalho, se soma a esses estudos apresentando
calculos ab initio de alto nivel dos estados eletronicos basicos das moléculas que sdo
obtidas nos limites de dissociagdo da SEP correspondente ao sistema HSO, usando o
método de calculo ab initio denominado em inglés Coupled Cluster. Neste trabalho serdo
reportados os calculos otimizados ao nivel Coupled Cluster com excitagdes simples e
duplas, incluindo correcdes para excitagdes triplas usando teoria de perturbagdes
(CCSD(T)), utilizando as bases de fungdes consistentes em relagdo a energia de correlagao
eletronica introduzidas pelo Dunning incluindo una funcdo extra de ajuste d (aug-cc-
pV(X+d)Z) para o atomo de enxofre e fungdes aug-cc-pVXZ para os atomos de hidrogénio
e oxigénio. As otimizagdes foram feitas com X=3. Os calculos pontuais com X=2, 4 ¢ 5,
para a extrapolacdo a base infinita da energia das diferentes moléculas, foram feitos em
acordo a metodologia usual que utiliza a geometria otimizada (neste caso com X=3). As
energias do ponto-zero da energia vibracional e as frequéncias de vibragdo dos modos
normais de vibracdo molecular foram obtidos ao mesmo nivel de célculo. As extrapolagdes
para a base infinita foram calculadas usando modelos de dois e de trés pardmetros
comumente empregados na literatura. Foram realizadas comparagdes com os dados tedricos
e experimentais da literatura especializada. A concordancia com os dados experimentais €
boa.
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