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Abstract

Through the BHandHLYP/6-311++G(d,p)
calculations, this theoretical work was conceived to unveil
the structure and infrared spectrum of the ternary
CoHa-HCN--HCF5 complex. The formation as well as the
prediction of strength of the m--H and N--H hydrogen
bonds were examined by the bond length variations
followed by changes in the stretch frequencies of the proton
donors, namely as red- and blue-shifts.

Introducéo

Dentre as interacOes intermoleculares conhecidas, a
ligacdo de hidrogénio é considerada a mais importante,
visto que suas propriedades servem de argumento para o
estudo de diversos processos quimicos e fisicos, além de
carregar conhecimento sobre os mecanismos biolégicos
presentes nos mais diversos tipos sistemas [1-3]. Nesse
contexto, foi desenvolvido um estudo tedrico das
propriedades estruturais e vibracionais do complexo
C:Hy-"HCN--HCF3 formado em funcéo das ligacGes de
hidrogénio n---H ¢ N---H.

Material e Métodos

Os célculos foram executados pelo software
GAUSSIAN 03W [4] e desenvolvidos ao nivel de teoria
BHandHLYP/6-311++G(d,p).

Resultados e Discussao

A geometria do complexo C;Hz-HCN--HCF; €
ilustrada na Figura 1 enquanto os valores das distancias de
ligacéo (resultados das variagdes listados entre parénteses)
sdo apresentados na Tabela 1. Nesta mesma tabela séo
apresentados os valores das frequéncias de estiramento das
ligagBes covalentes nos mondmeros, e também, entre
parénteses, os valores dos efeitos red- e blue-shift. De
acordo com os resultados de distancia, observamos uma
diferenca de 0,2449A entre os valores de 2,5933 (n--H) e
2,3484A (N---H), mostrando que a ligagdio de hidrogénio
N--H ¢é mais forte em relacdo a n---H.

Conforme os resultados de 0,0049 e 0,0009A, é
evidenciado um enfraquecimento nas distancias H-C e
C=C das moléculas HCN e CH,. Por outro lado, na
molécula de HCF; foi observado um encurtamento de -
0.0016 A, que estruturalmente, mostra-se como um
fortalecimento da ligagdo H—C. Para a nuvem 7, um
deslocamento red-shift infimo de -5,0cm™ corrobora com
a pequena variacdo 0,0009A, e também o red-shift de 66,6
cm® condiz perfeitamente com a variagio de 0,0049A da
ligacdo H-C do HCN.

Figura 1.  Geometria  do trimolecular

CoH2-*-HCN---HCFs3.

complexo

Tabela 1. Valores das distancias e frequéncias de estiramento no
complexo C2Hz--*HCN---HCFs.

Distancia (ru-x)

Frequéncia (Vh-x)

LigacOes - ry
Mon6mero Complexo Monbmero Complexo
1,0646 3482,9
H-CN 1,0597 (0,0049) 3549,5 (-66,6)
1,0791 3284,6
H-CF; 1,0807 (-0,0016) 3252,8 (318)
_ 1,1895 2135,3
HC=CH 1,1886 (0,0009) 2140,3 (-5,0)
-H=X — 2,5933 - -
N---H-X — 2,3484 - -

Valores de r e v so dados em A e cm'?, respectivamente.

Conclusodes

A forca das ligacdes de hidrogénio n--H e N---H sdo
diretamente  influenciadas pelo  encurtamento e
alongamento  das ligagbes H-CN e H-CFs,
respectivamente, sendo estas as maiores modificages
moleculares no complexo C;Hy--HCN---HCF3;. Com as
regides receptoras de protons, as ligagdes n e 0s pares de
elétrons do nitrogénio, estes apresentaram incipientes
alterac6es. Ademais, a forca ndo cooperativa da ligacdo de
hidrogénio estd concentrada em N--H, naturalmente
devido a maior polaridade da molécula HCFs.
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