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Introducao

A andlise do paralelo entre compostos do grupo
principal e compostos organicos pode ser bastante
instrutiva. Um exemplo importante ocorre entre o
benzeno e a espécie isoeletrbnica borazina
(B3sNsHs), conhecida como “benzeno inorgéanico”. A
despeito deste paralelo, a quimica destes dois
compostos € muito diferente. Por exemplo, na
borazina, a diferenca na eletronegatividade entre o
Boro (2,051) e o Nitrogénio (3,066) adiciona
consideravel polaridade as ligacdes B-N, o que
torna a molécula muito mais susceptivel a ataques
por nucledfilos (no Boro) e eletréfilos (no Nitrogénio)
do que no benzeno'. Céalculos tedricos usando
diferentes metodologias demonstram que a
borazina possui geometria com simetria Ds.. J& 0
sistema analogo BP-Benzeno, onde os Nitrogénios
da borazina sdo substituidos por &tomos de Fosforo,
as estruturas sdo altamente dependentes nivel de
teoria empregado, como sera apresentado neste
trabalho.

Resultados e Discussao

As geometrias moleculares do composto BsP3Hs
foram obtidas usando diferentes metodologias
computacionais, MP2 e DFT. Nesse Ultimo caso,
considerou-se os funcionais hibridos GGA (B3LYP)
e meta-GGA (TPSSh e M06). Utilizou-se em todos
os calculos conjuntos de funcdes de base 6-
31G(2d,p). Nas geometrias de equilibrio fez-se
analises das frequéncias vibracionais harmonicas.
Todos os célculos foram feitos com o programa
GAMESS? Na Tabela 1 estdo os resultados das
diferencas entre as energias eletrbnicas totais das
estruturas moleculares de simetria C, e Ds,, bem
como o numero de frequéncias vibracionais
harmdnicas imagindrias, para Bs;PsHs usando
diferentes métodos. As distancias médias obtidas
nos célculos tedricos foram, para as ligacoes B-H e
P-H, 1,19A e 1.40A, respectivamente. Da Tabela 1,
observa-se que a forma planar (Ds,) € minimo para
0s métodos MP2 e TPSSh. No entanto, para os
outros funcionais obteve-se uma forma distorcida
(C1) de maior estabilidade.
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Tabela 1: Propriedades eletrénicas para a estrutura
B3PsHs.

Método E[Ci] —E[Ds] /| Nede Freq.
(kd/mol) Vibr. Harm.
Imag.

C: Dan

MP2 0 0 0
B3LYP -2,20 0 1
MO06 -8,62 0 3
TPSSh 0 0 0

Conclusoes

Os funcionais de troca-correlacdo (B3LYP e MO06)
comportam-se de maneira errdbnea na descricdo da
estrutura eletrbnica da molécula BP-Benzeno. A
distor¢do na estrutura faz com que o sistema perca
a conjugacao eletrdnica, o que a principio levaria a
um aumento na instabilidade do sistema, o que néo
€ observado. Isto demonstra que o uso da TFD
deve ser feito com relativa cautela, mesmo entre os
funcionais de mesma classe, como no caso de
TPSSh e MO06 (funcionais hibridos meta-GGA).
Estudos envolvendo BP-Coroneno estdo em
andamento, onde tem-se observado uma distor¢éo
da estrutura molecular ainda mais significativa.
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