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Introdução 

 
Através de estudos de Espectros de Raio-X, 
Johansson

1,2
 determinou a estrutura de um 

policátion associado a diversos anios, com 13 
átomos de alumínio AlO4Al12(OH)24(H2O)12

7+
 

chamado de Al13, na forma de uma estrutura do tipo 
de Keggin (fig.1). A importância dessa espécie  
deve-se à hipótese que ela seja a responsável pela 
fito toxidez do alumínio e também a precursora no 
processo de precipitação dos hidróxidos deste íon. 
Dado o desconhecimento dos parâmetros 
estruturais para esta espécie, o estudo de sua 
estrutura e distribuição eletrônica através de cargas 
CHELPG permite entender como os íons alumínio 
se agregam na formação do Al13, bem como, 
fornecer parâmetros para cálculos envolvendo 
Simulação de Dinâmica Browniana para 
determinação de propriedades de transporte desta 
espécie, em solução aquosa. 

Resultados e Discussão 

A espécie Al13 é formada por um alumínio 
tetraedrico rodeado por 12 alumínios octaédricos  
O estudo da estrutura foi realizado com método 
B3LYP e função de base 6-31G(d) com o pacote 
computacional Gaussian 98

3
. Conforme pode-se 

observar na tabela 1, os resultados nesse nível de 
cálculo fornece um bom resultado comparado com 
os dados experimentais

4
. Com divergência de 0,04 

a 0,07 A para os comprimentos de ligação. 
 
Tabela 1. Comparação dos dados teóricos com os 
dados experimentais para o com comprimentos de 
ligação da espécie Al13. O subscrito T refere-se a 
estrutura tetraédrica e o subscrito O a estrutura 
octaédrica do alumínio. 

 
 Experimental (A) Teórico (A) 

AlT-O 1,831 1,870 
Alo-O 2,026 2,068 

Alo-OH 1,857 1,884 
Alo-OH2 1,966 2,036 

 
A partir da estrutura se obteve as cargas CHELPG 
conforme apresentadas na tabela 2. 
  

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura 1: Representação da estrutura de Keggin 
para espécie Al13 

 
Tabela 2. Cargas CHELPG para espécie Al13. 

Átomo Cargas (e) 
AlT 2,309345 
Al0 1,393076 
OT -1,295125 
Ow -0,961725 
OH -0,814483 
Hw 0,559044 
HH 0,454979 

Conclusões 

A otimização com o método B3LYP e a função de 
base 6-31G(d) proporciona uma boa descrição da 
estrutura da espécie Al13 sem um elevado custo 
computacional. As cargas CHELPG demonstraram 
que o núcleo formado pelo alumínio tetraédrico é 
mais ácido e tem rigidez maior que o núcleo 
formado por alumínios octaédricos.  
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