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Introdução 

Complexos de ligantes polissulfurados representam 

uma classe importante de compostos de 

coordenação, não apenas em função de suas 

aplicações na química analítica, mas principalmente 

devido as suas características como sais de 

transferência de carga, largamente utilizados na 

composição de materiais com propriedades ópticas 

e eletrônicas.  

Este trabalho tem o objetivo de avaliar 

metodologias para a caracterização dos espectros 

de IV e UV-vis de complexos do ligante 1,2 

dicianoeteno-1,2-ditiolato (MNT) com o elemento 

representativo antimônio, utilizando o composto 

[NEt4][Sb(MNT)2], visando um estudo sistemático de 

suas propriedades eletrônicas em solução.A 

atribuição das transições vibracionais e eletrônicas 

foi realizada com base em métodos ab initio e 

comparado à outros complexos polissulfurados. 

Resultados e Discussão 

O ligante e o complexo foram sintetizados e 

caracterizados por espectroscopia vibracional na 

região do Infravermelho (IV-TF), e por análise 

elementar do tipo (CHN). 

Foram empregados os métodos RHF e DFT-B3LYP 

com bases double zeta, 6-31G** para C e S e SBK-

ECP(d) para os metais presentes no pacote 

Gamess para otimizar as estruturas  com mínimo 

de energia global e comparar os resultados  obtidos 

com os resultados experimentais de difração de 

raios X
4,5,6

 e dos espectros de IV-TF. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1: Estrutura molecular otimizada 

[NEt4][Sb(MNT)2]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Tabela1. Resultados experimentais obtidos para o       

complexo[NEt4][Sb(MNT)2].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

A análise dos espectros eletrônicos, utilizando os 

solventes metanol, acetonitrila e DMSO, constituiu-

se de um estudo teórico envolvendo o método TD-

CIS. A transição de (Sm)/(C-C)  *Sb-S foi 

observada em 436 nm.  

Conclusões 

A combinação de observações experimentais e o 

acompanhamento por métodos teóricos adequados 

permitiram uma caracterização consistente para 

este composto. 
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Figura 2: Espectro eletrônico teórico do [NEt4][Sb(MNT)2]. 
 


