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Introdução 

Compostos com múltiplas ligações conjugadas 
são extremamente importantes em diferentes áreas 
da química sendo fundamentais na visão, na 
fotossíntese e ainda como polímeros condutores. 

Apesar da estrutura eletrônica dos compostos 
com duplas ou triplas ligações conjugadas serem 
estudados desde os primórdios da química quântica, 
varias questões estão longe de serem respondidas. 
Um exemplo é um amplo debate que ocorre desde 
há alguns anos sobre a existência de ressonância 
no 1,3-butadiino. Schleyer, Houk, Frenking 
verificaram que a ressonância deste composto é 
algo como o dobro daquela do 1,3-butadieno,1,2 
enquanto que Rogers e Liebman advogam que não 
há conjugação entre as triplas ligações do 1,3-
butadiino.3  

Resultados e Discussão 

O presente trabalho tem por objetivo investigar a 
existência de ressonância no 1,3-butadiino com 
base em comparações  com as moléculas acetileno, 
propino e 1,3-butadieno (figura 1). Analisaram-se as 
geometrias, os orbitais moleculares, as propriedades 
topológicas e as interações atrativas entre orbitais 
localizados (NBOs).  

 

 
 
Figura 1.  Estruturas dos compostos estudados. 
 
GEOMETRIA 
     Os parâmetros geométricos das moléculas foram 
calculados com o modelo MP2/6-311++G(3df,3pd). 
Nota-se que os comprimentos das ligações triplas 
C-C da molécula (1) aumentaram em relação à 
ligação presente no acetileno e no propino, já em 
relação à ligação simples do 1,3-butadiino foi 
observada uma diminuição do comprimento de 
ligação desta comparando-se a aquela presente na 
molécula (3). 
ORBITAIS MOLECULARES 

     Em relação aos orbitais moleculares p, notamos 
uma clara semelhança entre as moléculas (1) e (4), 
onde visualizamos em ambas orbitais p ligantes 
conjugados em toda a extensão dos compostos e os 
orbitais p antiligantes localizados sobre as ligações 
múltiplas C-C. 
PROPRIEDADES TOPOLÓGICAS (AIM) 
      As propriedades topológicas (AIM) permitiram a 
visualização de uma menor densidade eletrônica 
nas ligações triplas C-C existente no 1,3-butadiino 
do que nas ligações de mesma ordem presentes no 
acetileno e no propino [comprovando assim um 
aumento do caráter σ desta ligação múltipla na 
moléculas (1)] e também possibilitou notarmos uma 
maior densidade eletrônica presente na ligação 
simples C-C existente no 1,3-butadiino do que 
aquela presente na molécula do propino (indicando 
um maior caráter π para tal ligação C-C presente no 
1,3-butadiino). 
INTERAÇÕES ATRATIVAS (NBO) 
     Com relação às interações atrativas (NBO) 
analisadas em tal estudo foi possível notar a grande 
semelhança existente entre os valores apresentados 
para os parâmetros analisados em questão para o 
1,3-butadieno e o 1,3-butadiino, sendo a interação 
principal presente em tais moléculas aquela 
envolvendo os orbitais (π → π*), havendo a doação 
de elétrons de uma ligação múltipla C-C para outra 
ligação múltipla C-C. 

Conclusões 

A análise dos comprimentos de ligação, dos 
orbitais moleculares, das propriedades topológicas e 
das interações entre os NBOs e a comparação das 
variações desses parâmetros entre as moléculas (1) 
e (4) indica que o 1,3-butadiino, (1), apresenta 
ressonância, pois é bem conhecido que as duplas 
ligações do 1,3-butadieno, (4), são conjugadas. 4  
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