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Introducgéo |

O radical imino metileno € o principal produto da
reacao entre o radical metila e o nitrogénio atdémico
em seu estado fundamental (*S), conforme estudo
realizado em nosso grupo [1]. Embora seu estado
fundamental j& tenha sido amplamente investigado,
pouco se sabe sobre seus estados eletrdnicos
excitados e, tendo em vista 0 pequeno nimero de
estudos dedicados a investigacdo da espectrosco-
pia desse sistema [2,3], neste trabalho, temos como
meta principal a descrigdo de forma acurada de
novos estados eletrdnicos do radical usando
calculos ab initio multiconfiguracionais, fornecendo
assim, dados confidveis que possam contribuir para
sua caracteriza¢@o experimental.

Resultados e Discussao |

Neste trabalho, para a otimizagdo de geometria do
estado fundamental e dos trés primeiros estados
excitados, utilizamos o conjunto de bases atdbmicas
consistentes na correlacdo eletrénica do tipo aug-

cc-pvVQZ, juntamente com a abordagem
CASSCF/MRCI  (complete active space self
consistent  field/  multireference  configuration
interaction). Numa primeira etapa, o célculo

CASSCF (14,10) nos garante que um eventual
carater multiconfiguracional desses estados seja
bem descrito através da incorporacao da correlacéo
estatica. Na etapa seguinte (MRCI), através de
excitagbes simples e duplas a partir da funcdo de
onda CASSCEF, introduzimos efeitos de correlacdo
dindmica na funcdo de onda final. Usando, ainda, a
geometria otimizada do estado fundamental X ’B,,
também foram calculadas as energias verticais para
os diferentes estados eletrdnicos.

Tabela 1. Geometrias de equilibrio calculadas pela
abordagem MRCl/aug-cc-pVQZ. Angulos em ° e
distancias em A.

Os valores energéticos na figura 1 representam uma
melhora significativa relativamente aos dados
tedricos da literatura; além disso, fornecem também
dados acurados a respeito de novos estados

eletrbnicos deste radical, ainda desconhecidos
experimentalmente.
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Figura 1. Diagrama energético dos estados

eletrébnicos do radical
MRCl/aug-cc-pVQZ.

Conclusdes

Na caracterizamos dos estados eletrdnicos para o
radical imino metileno: determinamos as energias
de transicdo adiabéatica com maior precisdo que
dados anteriores da literatura; fornecemos energias
verticais acuradas, identificando novas transicdes
suscetiveis de futura investigacdo experimental.
Esses dados deverdo servir como um excelente
guia para a sua atribuicdo experimental.
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