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Sabe-se que a destruição da camada de ozônio está relacionada à emissão de
compostos orgânicos voláteis na atmosfera, como compostos halogenados, e
que sua recuperação sobre a Antártica reflete a eficácia das medidas adotadas
no Protocolo de Montreal.1 Contudo, outras substâncias, de menor poder
ofensivo e não incluídas no Protocolo de Montreal, ainda são produzidas e
utilizadas.2,3 Nesse sentido, realizou-se uma investigação teórica e experimental
sobre a excitação de estados de valência das moléculas de diclorometano
(CH2Cl2) e triclorometano (CHCl3) em fase gasosa. Experimentalmente, a
molécula de CH2Cl2 foi investigada com o emprego de espectroscopia de perda
de energia de elétrons com feixes incidentes de 100 eV. A partir desses dados, o
espectro de fotoabsorção (força de oscilador óptica) foi gerado na faixa de
energia de 5 a 21 eV aplicando a condição de Bethe-Born.4 Teoricamente,
mostraremos a investigação dos processos de ionização direta das moléculas de
CH2Cl2 e CHCl3 usando o pacote computacional ePolyScat-E3. Dados de seções
de choque de fotoionização e parâmetros de assimetria para a ionização dos
orbitais mais externos dessas moléculas serão mostrados desde o limiar de
ionização até 40 eV. Especificamente, foram investigadas as ionizações dos
orbitais 7b2, 3b1, 9a1, 2a2, e 6b2 para o CH2Cl2, e dos orbitais 2a2, 9e, 9a1, 8e, 7e,
8a1 e 7a1 para a molécula de CHCl3.5,6
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