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Palavras Chave: Espectroscopia vibracional, determinagéo estrutural, [Ni(Gli),], bases: DFT:B3LYP/6-31G e 6-311G,

e RHF:6-311G

Introducéo

O espectro infravermelho de complexos metal-glicina
foi objeto de estudo de muitos pesquisadores,
originando excelente monografias.

Atualmente, com modernos espectrofotdmetros
podemos obter espectros no infravermelho com 6tima
resolugdo, além de recursos computacionais que nos
permitem a obtencdo da segunda derivada e a andlise
de deconvolucdo de bandas espectrais.

Resultados e Discussao

O espectro FT-IR do complexo [Ni(Gli),] foi registrado
em um espectrofotdbmetro Perkin Elmer 2000, com
resolucdo de 4cm™ (figura 1), onde foram obtidos
espectros na regido de alta e de baixa energia (com
pastilhas de KBr e de polietileno, respectivamente). A
otimizacdo dos parametros geométricos foi feita
aplicando-se o0 método do DFT com as bases
B3LYP/6-31G e 6-311G, além de RHF:6-311G. A
energia de estabilizacdo para B3LYP/6-311G foi de -
2075,7277591 A.U. Para uma atribuicao vibracional mais
apurada, os valores obtidos pelo DFT foram corrigidos
pelo fator 0,9613; outros recursos como deconvolugao
de bandas e PDPG (Percentagem de Desvio de
Parametros Geométricos) também foram utilizados. A
PDPG pode ser normalizada para obter a
porcentagem de participacdo de cada coordenada
vibracional interna que descreve a forma do modo
normal.
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Figura 1. Espectro infravermelho do complexo [Ni(Gli),] na
regido de 4000 — 500 cm'?
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Tabela 1. Atribuicdo vibracional para o complexo [Ni(Gli),],
nimeros de ondaem cm™.

DFT:B | DFT X|22der. |Atribuicdo aproximada, % de

3LYP/ | 0,9613 desvio (PDPG)

6-31G

556 515 522 26(NiN)  35,7% +d(NiNC)
13%

479 [460 [450 [d(CC=0) 59% + ?2(NiN)
19,2%

457 439 405 2,s(NiO) 33% + d(CC=0) 23%

377 [362 [346 [?2(Ni0O) 86% + d(CC=0)
76%

Devido a uma mistura de diferentes coordenadas
internas para a descricdo de um modo normal, a
atribuicdo clara e precisa das vibragbes metal-ligante
€ dificultada. Nesse contexto, nosso propdsito é a
aplicacdo da PDPG(como mostra a tabela 1),
auxiliada por outros métodos para verificar a
participacdo de cada coordenada interna constituinte
de um modo normal.?

Através de métodos semi-empiricos e programas
computacionais conseguimos propor a estrutura mais
adequada e estavel, bem como uma atribuicdo
vibracional mais precisa.

Conclusdes

A analise estrutural tedrica obtida através do
procedimento DFT mostrou que a estrutura mais
provavel e estavel para o complexo em estudo é a
posicao trans da glicina, ao redor do atomo central de
Ni, formando uma estrutura quadrado plana.
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