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Introducéao

A ligacdo de hidrogénio representa uma
importante area de estudo em estrutura e fungdes em
quimica, fisica e biologia. O modelo classico da
ligacdo de hidrogénio descreve uma interacdo
direcional. Uma caracteristica importante desta
ligacdo num sistema AH...B é que a ligacdo AH
enfraquece com o0 concomitante decréscimo da
frequéncia de estiramento de AH.

Véarios estudos tebricos ja trataram os
halometanos, devido a clara importancia da interagao
de hidrogénio [1]. Existe suporte experimental,
principalmente de infravermelho, que sugere que
carbono de grupo CH pode formar ligacdo de
hidrogénio. Os dimeros do fluormetano-agua foram
extensivamente estudados devido a chamada de
ligacdo de hidrogénio impropria em relacdo a
convencional [2]. Neste estudo foram realizadas
andlises da influéncia da funcdo de base com dois
niveis distintos, o funcional de densidade (hibrido
B3LYP) e o perturbacional MP2.

Resultados e Discussao

Os resultados da otimizagdo total do CH,-
H,O mostram dois minimos, tanto no MP2 quanto no
B3LYP, para todas as fung¢des de base utilizadas. O
minimo global é caracterizado por uma interacdo HC--
-HO, enquanto que o0 minimo secundario é
caracterizado por uma interacdo CH---OH. Nosso
minimo global estd em concordancia com o trabalho
de Szczesniak et al. [3].

A distancia interatbmica HC---OH do minimo
global \aria de 3.521 a 3.728A para o B3LYP e de
3.306-3.642A para o MP2. O resultado experimental
do complexo CH4-agua de Suenram et al. [4] indica
uma separacdo do centro de massa de 3.70A para o
minimo global. Os resultados mostram que incluir a
funcdo difusa en atomos leves (hidrogénio) indicam
pouca influéncia na energia de interacéo (El, Figura 1)
e nas distdncias interatomicas quando se
correlaciona com a inclusdo de funcdes difusas em
oxigénio. Portanto, a funcdo de base 6-311+G(2d,2p)
pode ser considerada uma “base minima’ para
célculos destes dimeros.
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Tabela 1 — FuncGes de base usadas para os célculos

B3LYP e MP2
6-31 6-311 6-311
a +g(d) +g(d) ++g(d)
b +g(2d) +g(2d) ++g(2d)
c +g(2df) +g(2df) ++g(2df)
d +g(3d) +g(3d) ++g(3d)
e +g(3df) +g(3df) ++g(3df)
A +g(d,p) +g(d,p) ++g(d,p)
B +g(2d,2p) +9(2d,2p) ++g(2d,2p)
C +g(2df,2pd) +g(2df,2pd) ++g(2df,2pd)
D +g(3d,3p) +9(3d,3p) ++9(3d,3p)
E +g(3df,3dp) +g(3df,3pd) ++g(3df,3pd)
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Figura 1. El para as diversas bases e métodos estudados
(aslinhas foramtragadas para simplificar avisualizag&o).

Conclusoes |

Os resultados indicam que para 0 complexo
estudado, a fungdo de base 6-311+G(2d,2p) €
suficiente para resultados de geometria e de El.
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