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Introducao

A quimica computacional tem se consolidado
como uma importante ferramenta na avaliagdo da
reatividade na quimica de coordenagéo, ajudando
na compreensdo da relacdo entre estrutura e
reatividade destes compostos1. Os compostos de
coordenag¢do podem ser estruturas que venham a
mimetizar metaloenzimas e/ou metaloproteinas.
Assim, é possivel compreender de que forma
determinado tipo de reacdo envolvendo estes
compostos se processa. Atualmente, o uso de
moléculas que mimetizem a acdo das
metaloenzimas tem sido levado em consideracao
para ser aplicado em processos industriais, como
nas industrias de detergente, téxtil e papel, em
fungdo do grande potencial que algumas dessas
moléculas apresentaram em catalisar reagdes de
oxidagao de substratos por perdxido de hidrogénio.

Este trabalho objetiva a caracterizagdo tedrica
das estruturas geométrica e eletronica do complexo
[Fe(BMIMAHIS)Cl,]", onde BMIMAHIS = 4-[bis(1-
metilimidazol-2-il-metil)aminoetillimidazol, complexo
1.

Resultados e Discussao

O complexo é formado pelo ligante polidentado
BMIMAHIS que coordena o centro metdlico de Fe*
em quatro posicoes e as restantes sao preenchidas
por ligantes cloro, formando um ambiente
octaédrico.
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Figura 1. Estrutura cristalografica do complexo 1.

A geometria do complexo foi otimizada, a partir
da estrutura cristalogréafica, através da Teoria do
Funcional de Densidade (DFT) com funcional
B3LYP e fungdo de base LanL2DZ. O célculo de
frequéncia foi realizado para verificar se a
otimizagdo convergiu a um ponto de minimo. No
processo de otimizagao foram considerados os dois
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possiveis desdobramentos do campo cristalino para
um complexo de ambiente octaédrico de Fe**. A
estrutura mais estavel teve determinado o seu
espectro eletrbnico pela Teoria do Funcional de
Densidade Dependente do Tempo (TDDFT) e uso
do método continuo de solvatagdo PCM.
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Figura 2. Espectros eletronicos experimental (a) e
tedrico (b) para o complexo 1.

Os caélculos indicaram que a estrutura de alto
spin é 14,712 kd/mol mais estavel que a de baixo
spin. Os espectros eletrbnicos possuem perfis
semelhantes e o teo6rico apresenta bandas nas
regibes de 211, 261 e 338nm enquanto o
experimental apresenta bandas em 210, 269 e
335nm. O orbital de fronteira HOMO apresenta forte
participagdo dos orbitais dz” do metal, de um par de
elétrons nao ligantes nos atomos de cloro e forte
participagdo de um dos anéis imidazélicos, enquanto
que no LUMO ndo ha participagdo do centro
metalico e dos atomos de cloro.

Conclusoes

Baseado nos dados obtidos conclui-se que o
sistema foi corretamente descrito pela metodologia
tedrica utilizada, possibilitando futuros estudos de
reatividade visando propor alteragbes em sua
estrutura para melhorar sua atividade catalitica.
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