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Introducao |

Recentemente modelo Carga — Fluxo de Carga —
Fluxo de Dipolo (CCFDF) foi aplicado de maneira
bem sucedida para clorofluorometanos, no nivel
MP2/6-311++G(3p,3d), para elucidar o]
comportamento  eletrébnico  durante  vibracdes
moleculares’.O objetivo do trabalho foi aplicar o
modelo no nivel QCISD/cc-pVTZ, para as mesmas
moléculas, para se verificar se existem alteracdes
significativas entre os dois métodos.

Resultados e Discussao |

Os célculos foram feitos, de acordo com a figura 1
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Intensidades IV e contribui¢cdes de carga, fluxo de carga e
fluxo de dipolo para as derivadas do momento dipolar.

Figura 1. Diagrama dos calculos CCFDF/QTAIM.

Observa-se na figura 2 que os valores de P, obtidos
para ambos os métodos foram parecidos.
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Figura 2. Derivadas médias do momento de dipolo

(?_5‘0() para os tensores moleculares totais MP2/6-
311++G(3p,3d) X QCISD/cc-pVTZ.
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Ja na figura 3, quando os valores de ¥« séo
decompostos em carga, fluxo de carga e fluxo de
dipolo é possivel notar uma dispersdo maior,
indicando diferencas entre os métodos, em especial
para os pontos correspondentes ao fluxo de dipolo.
Comparando as figuras 2 e 3 € possivel ver que
qualquer diferenca observada entre os meétodos,
quando as contribuicbes sdo decompostas, €
anulada
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Figura 3. Derivadas médias do momento de dipolo
(Fo) decompostas em carga, fluxo de carga e fluxo
de dipolo MP2/6-311++G(3p,3d) X QCISD/cc-pVTZ.

Conclusodes

Como a dispersdo observada na decomposicio
das contribuicbes das derivadas médias do
momento de médio se anula, o programa de calculo
pode estar encontrando dificuldades em calcular
essas contribuicbes. Isto talvez seja porque as
contribuicbes CCFDF séo altamente
correlacionadas. Porém, diferencas entre os dois
métodos ndo devem ser ignoradas e serdo alvo de
estudos posteriores.
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