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Introducao

Através de estudos de Espectros de Raio-X,
Johansson'? determinou a estrutura de um
polication associado a diversos anios, com 13
atomos de aluminio  AlO4Al;(OH)ss(H20)10"
chamado de Aly3, na forma de uma estrutura do tipo
de Keggin (fig.1). A importancia dessa espécie
deve-se a hipétese que ela seja a responsavel pela
fito toxidez do aluminio e também a precursora no
processo de precipitagdo dos hidréxidos deste ion.
Dado o desconhecimento dos parametros
estruturais para esta espécie, o estudo de sua
estrutura e distribuicdo eletrénica através de cargas
CHELPG permite entender como os ions aluminio
se agregam na formagdo do Al;3, bem como,
fornecer pardmetros para calculos envolvendo
Simulagcdo de Dindmica Browniana para
determinagdo de propriedades de transporte desta
espécie, em solugao aquosa.

Resultados e Discussao

A espécie Aliz € formada por um aluminio
tetraedrico rodeado por 12 aluminios octaédricos

O estudo da estrutura foi realizado com método
B3LYP e fungdo de base 6-31G(d) com o pacote
computacional Gaussian 98°. Conforme pode-se
observar na tabela 1, os resultados nesse nivel de
calculo fornece um bom resultado comparado com
os dados experimentais®. Com divergéncia de 0,04
a 0,07 A para os comprimentos de ligagao.

Tabela 1. Comparagéo dos dados tedricos com os
dados experimentais para 0 com comprimentos de
ligacdo da espécie Al;. O subscrito T refere-se a
estrutura tetraédrica e o subscrito O a estrutura
octaédrica do aluminio.

pont

Figura 1: Representagé da estrutura de Keggin
para espécie Aly3

Tabela 2. Cargas CHELPG para espécie Alys.

Atomo Cargas (e)
Alf 2,309345
Al 1,393076
Or -1,295125
Ow -0,961725
Oy -0,814483
H., 0,559044
Hy 0,454979

Experimental (A) Tedrico (A)
Alt-O 1,831 1,870
Al,-O 2,026 2,068
Al,-OH 1,857 1,884
Al,-OH, 1,966 2,036

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

A otimizagdo com o método B3LYP e a fungao de
base 6-31G(d) proporciona uma boa descrigdo da
estrutura da espécie Al;z sem um elevado custo
computacional. As cargas CHELPG demonstraram
que o nucleo formado pelo aluminio tetraédrico é
mais acido e tem rigidez maior que o nucleo
formado por aluminios octaédricos.
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