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Introducéo |

Compostos com mudltiplas ligagbes conjugadas
sdo extremamente importantes em diferentes areas
da quimica sendo fundamentais na visdo, na
fotossintese e ainda como polimeros condutores.

Apesar da estrutura eletrbnica dos compostos
com duplas ou triplas ligacbes conjugadas serem
estudados desde os primdrdios da quimica quéantica,
varias questdes estdo longe de serem respondidas.
Um exemplo € um amplo debate que ocorre desde
ha alguns anos sobre a existéncia de ressonancia
no 1,3-butadiino. Schleyer, Houk, Frenking
verificaram que a ressonancia deste composto é
algo como o dobro daquela do 1,3-butadieno,'?
enquanto que Rogers e Liebman advogam que néo
ha conjugagao entre as triplas ligacdes do 1,3-
butadiino.

Resultados e Discussao \

O presente trabalho tem por objetivo investigar a
existéncia de ressonancia no 1,3-butadiino com
base em comparagbes com as moléculas acetileno,
propino e 1,3-butadieno (figura 1). Analisaram-se as
geometrias, os orbitais moleculares, as propriedades
topologicas e as interagdes atrativas entre orbitais
localizados (NBOS).
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Figura 1. Estruturas dos compostos estudados.

GEOMETRIA

Os parametros geométricos das moléculas foram
calculados com o modelo MP2/6-311++G(3df,3pd).
Nota-se que os comprimentos das ligacdes triplas
C-C da molécula (1) aumentaram em relacdo a
ligacdo presente no acetileno e no propino, ja em
relagdo a ligacdo simples do 1,3-butadiino foi
observada uma diminuicdo do comprimento de
ligacdo desta comparando-se a aquela presente na
molécula (3).
ORBITAIS MOLECULARES
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Em relacdo aos orbitais moleculares &, notamos
uma clara semelhanga entre as moléculas (1) e (4),
onde visualizamos em ambas orbitais 7 ligantes
conjugados em toda a extensdo dos compostos e 0s
orbitais 7 antiligantes localizados sobre as ligacdes
multiplas C-C.

PROPRIEDADES TOPOLOGICAS (AIM)

As propriedades topoldgicas (AIM) permitiram a
visualizacdo de uma menor densidade eletrdnica
nas ligacdes triplas C-C existente no 1,3-butadiino
do que nas ligacdes de mesma ordem presentes no
acetileno e no propino [comprovando assim um
aumento do carater o desta ligagcdo mudltipla na
moléculas (1)] e também possibilitou notarmos uma
maior densidade eletrbnica presente na ligacao
simples C-C existente no 1,3-butadiino do que
aquela presente na molécula do propino (indicando
um maior carater 1 para tal ligacdo C-C presente no
1,3-butadiino).

INTERACOES ATRATIVAS (NBO)

Com relacdo as interacBes atrativas (NBO)
analisadas em tal estudo foi possivel notar a grande
semelhanca existente entre os valores apresentados
para os parametros analisados em questdo para o
1,3-butadieno e o 1,3-butadiino, sendo a interacéo
principal presente em tais moléculas aquela
envolvendo os orbitais (1t - 1), havendo a doacéo
de elétrons de uma ligagdo mdltipla C-C para outra
ligacdo multipla C-C.

Conclusodes |

A analise dos comprimentos de ligacdo, dos
orbitais moleculares, das propriedades topolégicas e
das interacdes entre os NBOs e a comparacdo das
variagdes desses parametros entre as moléculas (1)
e (4) indica que o 1,3-butadiino, (1), apresenta
ressonancia, pois é bem conhecido que as duplas
ligacBes do 1,3-butadieno, (4), sdo conjugadas. *
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