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RESUMO

Este trabalho apresenta um estudo teorico-computacional da molécula de butanal (CsHsO), com
o objetivo de avaliar sua poténcia térmica e cinética como possivel combustivel alternativo, por
meio de reagoes isodésmicas e cadlculos computacionais baseados na Teoria do Funcional da
Densidade (DFT). A modelagem foi realizada no software GaussView 6 [1], e os cdlculos foram
efetuados no Gaussian 09W [2] utilizando o funcional B3LYP [3] com a base cc-pVDZ [4].
Empregaram-se trés reagoes hipotéticas, denominadas Butanl (C4HsO — C3Hs + CH>0), Butanll
(C4Hs3O — C3HsO + C2H>) e Butanlll (C4HsO — C4Hs + H>0), para simular diferentes formas
de decomposicdo térmica da molécula. A partir dessas reagoes, foram analisadas individualmente
as propriedades termoquimicas envolvidas, como varia¢do de entalpia (AH), energia livre de
Gibbs (4G), entropia (AS) e constante de equilibrio (k), em diferentes temperaturas (5 K a 1500
K). Os resultados indicaram aumento expressivo de entropia e entalpia com a elevag¢do da
temperatura, enquanto os valores de energia livre de Gibbs diminuiram, favorecendo a
espontaneidade das reagoes em altas temperaturas. Cada reag¢do apresentou um comportamento
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distinto: Butanl tornou-se espontanea a partir de 298 K, enquanto Butanll e Butanlll exigiram
temperaturas mais elevadas. A reag¢do Butanll destacou-se pelo maior valor da constante de
equilibrio, sugerindo maior rendimento de produtos. Esses achados evidenciam o potencial
energético do butanal e sua aplicabilidade como combustivel alternativo. O estudo refor¢a a
importancia de métodos teoricos na predi¢do de propriedades moleculares e no avango da
quimica sustentavel.
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ABSTRACT

This study presents a theoretical-computational analysis of the butanal molecule (C.HsO), aiming
to evaluate its thermal and kinetic potential as a possible alternative fuel through isodesmic
reactions and computational calculations based on Density Functional Theory (DFT). Molecular
modeling was performed using GaussView 6 software [1], and calculations were carried out in
Gaussian 09W [2], employing the B3LYP functional [3] with the cc-pVDZ basis set [4]. Three
hypothetical reactions, named Butanl (C4/HsO — C3Hs + CH>0), Butanll (C4HsO — C3HsO +
C>H>), and Butanlll (C4HsO — C4Hs + H>0), were used to simulate different thermal
decomposition pathways of the molecule. From these reactions, the thermochemical properties
involved—such as enthalpy variation (AH), Gibbs free energy (4G), entropy (AS), and equilibrium
constant (k)—were individually analyzed at different temperatures (from 5 K to 1500 K). The
results indicated a significant increase in entropy and enthalpy with rising temperature, while
Gibbs free energy values decreased, favoring the spontaneity of the reactions at higher
temperatures. Each reaction exhibited distinct behavior: Butanl became spontaneous from 298 K,
while Butanll and Butanlll required higher temperatures. Butanll stood out with the highest
equilibrium constant value, suggesting greater product yield. These findings highlight the
energetic potential of butanal and its applicability as an alternative fuel. The study reinforces the
importance of theoretical methods in predicting molecular properties and in advancing
sustainable chemistry.
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