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Introducao

Ftalocianinas formam uma classe de
compostos aromaticos que tém tido aplicacbes em
areas como terapia fotodinamica, inibidores de
corrosao, material antimicotico, sensores, etc. A
ftalocianina de zinco tem sido muito estudada, entre
outras coisas, pelo fato de apresentar espectro de
absorcdo muito menos complexo que de
ftalocianinas com outros metais de transicao. Nesse
trabalho' apresentamos um  estudo das
propriedades do estado fundamental da ftalocianina
de zinco. A geometria foi obtida com as
metodologias HF, DFT e MP2 com e sem a
presenca de solvente. O espectro IR do monémero
foi obtido e comparado com o experimental. O
fenbmeno de agregacado foi estudado com a
otimizagdo do dimero e do trimero da molécula. O
espectro IR do dimero foi obtido e comparado com
0 do monbmero.

Resultados e Discussao

O estudo tedrico do estado fundamental da
ftalocianina de zinco foi realizado com métodos HF,
MP2 e DFT (funcional B3LYP) e a base 6-31G".
Estrutura planares (D,,) foram obtidas com DFT e
MP2, enquanto uma ligeiramente distorcida (C,) foi
obtida com HF. Os parametros geométricos obtidos
com DFT e MP2 sdo muito préximos dos valores
experimentais, com diferencas das distancias
internucleares de, no maximo, 0,007 A. O espectro
vibracional da molécula isolada com valores de
ndmero de onda corrigidos, a fim de estimar os
efeitos de anarmonicidade, apresenta grande
concordancia com o espectro experimental, sendo
que a maior diferenca entre esses relacionada a
intensidade dos picos, provavelmente devido a
base atbmica adotada nos calculos. A utilizacdo de
uma base mais extensa pode levar a uma melhoria
nas intensidades, mas a um custo computacional
muito elevado.

A influéncia da presenca de solvente foi
estimada com o uso do método PCM, com DMSO
como solvente. Os parametros geométricos, cargas
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atdbmicas e energias HOMO-LUMO foram pouco
afetadas pela presengca de solvente, mas as
energias orbitais apresentaram uma consideravel
diminuigao da energia.

Dimero e trimero da ftalocianina de zinco
foram otimizados com os métodos B3LYP/(6-31G*
no zinco e 6-31G nos demais &atomos) e
B3LYP/LanL2DZ, respectivamente. Os resultados
indicaram a ocorréncia de uma estrutura onde as
moléculas externas apresentam uma ligeira perda
da planaridade. O espectro IR do dimero apresenta
grupos de picos similares ao obtido no monbémero.
As diferengas entre as intensidades dos picos dos
espectros do dimero e do monbmero devem ser
provavelmente influenciados pelas bases atbmicas
diferentes adotadas. A energia de estabilizacao
para a formacdo do dimero (9,21 kJ mol™") e do
trimero (76,06 kJ mol™") indica que o processo de
agregacao é favoravel, mesmo que no caso do
trimero o valor esteja superestimado pelo uso da
base atbmica LanL2DZ.

Conclusoes

O estado fundamental da ftalocianina de zinco foi
estudado com métodos ab initio e DFT. Resultados
de parametros geomeétricos, espectro IR, cargas
atdbmicas foram obtidos, sem e com a presenca de
solvente. O espectro vibracional calculado do
monémero ¢é bastante semelhante com o
experimental. O estudo do dimero e trimero da
ftalocianina de zinco indicam que o processo de
agregacao é favoravel, com as estruturas das
moléculas ligeiramente diferentes do mondmero
isolado.
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