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Abstract

Through the B3LYP/6-311++G(3df,3dp)
calculations, this theoretical work was conceived to
unveil the structures and infrared spectrums of the
binary NaH---HCF5; and NaH--HCCl; complexes. The
formation as well as the prediction of strength of the
H-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

Em mais de um século de pesquisas, a ligacdo de
hidrogénio tornou-se a interagdo mais importante da
quimica [1]. Mais recentemente, com o surgimento da
ligagdo de di-hidrogénio [2], H---H, tem se demonstrado
a importancia das propriedades espectroscopicas e de
forca de interagdo de sistemas intermoleculares
estabilizados por esta intera¢do. Diante deste cenario,
este plano de trabalho foi desenvolvido com o objetivo
de estudar através de calculos quénticos
computacionais os complexos NaH:+-HCF; e
NaH:--HCCI3 em termos de efeitos vibracionais red-
shift ou blue-shift no centro acido (H-C) e a relacao
destes com a for¢a de interagéo.

Material e Métodos

Os calculos computacionais foram executados pelo
software GAUSSIAN 03W e desenvolvidos ao nivel de
teoria B3LYP/6-311++G(3df,3dp).

Resultados e Discussao

As geometrias dos complexos séo ilustradas na
figura 1, enquanto que, os resultados de estrutura e
espectro sdo organizados na tabela 1.

Tabela 1. Valores de incremento (A) na distancia de ligagéo,
shift (cm™) nas frequéncias de estiramento e distancia R (A).

Molécul Incremento Shift Distancia
oleculas AI‘fo AUfo RH---H
H—CF3 0,0046 -82,7 —
H—CCl; 0,0166 -257,8 —
Na—H (1) -0,0004 77,9 1,909
Na—H (I1) -0,0019 97,7 1,725

Embora NaH:--HCF; seja mais fortemente ligado, o0s
efeitos shift e de incremento nas ligagdes quimica sdo
mais amenos frente ao complexo NaH---HCCls.
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Figura 1. Geometrias otimizadas dos
ClsC-H-H-Na (1) e FsC—H--H-Na (l1).
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Conclusoes

Os resultados de estrutura e espectroscopia dos
complexos de  di-hidrogénio  NaH--HCF; e
NaH---HCCIs aponta para uma maior forca de interagao
no complexo cujo doador de préton € o trifluorcarbono.
Mesmo NaH:-HCFs apresentando uma distancia de
ligacdo de di-hidrogénio mais curta, variagdes
estruturais e vibracionais mais acentuadas foram
determinas para NaH:--HCCls.
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