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O fósforo (P) é um elemento que desempenha um papel vital para a vida na Terra, estando presente 
em várias biomoléculas, como DNA, RNA e o ATP.1 O fósforo também é um importante elemento 
para a química prebiótica, investigado para compreender como se tornou abundante no planeta 
Terra.1,2 Já no meio interestelar (ISM), a abundância do fósforo se dá principalmente nas moléculas 
de mononitreto de fósforo (PN) e monóxido de fósforo (PO), apresentando uma distribuição quase 
que semelhante.1,3,4 O presente trabalho visa a investigação teórica e computacional da destruição 
da molécula de PN em ambientes interestelares ricos de carbono atômico, explorando o mecanismo 
da reação C(3P) + PN(1Σ+). Para esse propósito, foram empregadas as metodologias DFT (M06-
2X/AVTZ+d); CCSD(T)-F12/VTZ-F12 e MRCI-F12+d/CASSCF/AVTZ+d, empregando o software 
MOLPRO. Tal mecanismo de reação apresentou uma possível rota termodinamicamente favorável 
para a destruição da molécula de PN, apresentando a existência de três mínimos no diagrama de 
energía potencial, CNP, CPN e NCP. Também foi possível identificar a presença de estados de 
transição ao longo do mecanismo da reação, que pode ser conferida na Figura 1. Já a parte cinética, 
evidencia que a reação pode ocorrer sem a necessidade de temperaturas muito elevadas, visto que 
não há barreiras para que o choque inicial da molécula de PN com o carbono ocorra. 
Figura 1: Diagrama de Energia Potencial da reação C(3P) + PN(1Σ+) com as energias MRCI-F12 
representadas na parte superior, enquanto as energias CCSD(T) e M06-2X ao meio em itálico e entre 
parênteses e na parte inferior, respectivamente.  
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