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Introducao |

A andlise espectroscopica de complexos utilizando

a Teoria Funcional de Densidade (DFT) e o método
de Percentagem de Desvio dos Pardmetros
Geométricos (PDPG|)1 pode facilitar a atribuigao
espectroscédpica dos nimeros de onda encontrados.
llustram-se neste trabalho as porcentagens do
desvio das coordenadas internas Metal-Ligante para
os complexos [Zn(Cis)(Gli)] e [Cd(Cis)(Gli)] (figura 1)
dos modos normais correspondentes as diferentes
bandas atribuidas na regido Metal-Ligante nos
espectros FT-IR (figura 2). A participacdo das
diferentes coordenadas internas de estiramento esta
de acordo com o previsto pela equacédo do oscilador
harménico simples, seguindo a ordem: v(M-N) >
v(M-0O) > v(M-S)2.

Resultados e Discussao |

Utilizando a DTF pode-se calcular a matriz dos
modos normais para cada estiramento Metal-
Ligante. O procedimento PDPG permitiu distinguir a
participagdo majoritaria das coordenadas internas
de cada modo na regido de baixa energia
determinando as atribui¢cdes vibracionais para os
complexos [Zn(Cis)(Gli)] e [Cd(Cis)(Gli)].

Os resultados confirmaram o previsto para a
estrutura dos complexos: na regido entre 750cm™ —
50cm”, a participacdo das coordenadas internas de
estiramento A(Ni-O) e A(Ni-N) tem maior incidéncia
na faixa energética mais elevada (entre 650cm™ -
45Ocm'1), no entanto, maior participacdo das
coordenadas internas de variagdo angular se
localiza abaixo de 450cm™ (tabela 1).

Atribuicao | [Zn(Cis)(GI] [Cd(Cis)(GIl)]
M=Zn/Cd | DFT(cm”) | % | DFT (cm”) | %
497 10 491 23
456 28 451 22
v(MN) 426 19 428 21
367 10 381 16
336 14 332 17
v(MS) 367 16 322 12
242 12 240 15
v(MO) 301 12 522 13
- - 286 10

Tabela 1. Comparagdo entre a intensidade das
atribuicbes em ambos os complexos.
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Figura 1. Estrutura do complexo [M(Cis)(Gli)].
Cédigo de cores: azul celeste = M (Zn ou Cd); azul
escuro = N; vermelho = O; preto = C; amarelo = S;
laranja = H.
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Figura 2. Espectro FT-IR do
[Cd(Cis)(Gli)], respectivamente.

Conclusoes |

Comprovou-se que conforme ha o aumento da
massa do cation central, menor sera a frequéncia no
qual o estiramento metal ligante se encontra.
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