Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Avaliagcao de metodologias teéricas para o estudo de polimeros.

Samuel S. Oliveira (IC)', Paula Homem-de-Mello (PQ)*"

TABCSim, Centro de Ciéncias Naturais e Humanas - Universidade Federal do ABC, Santo André,SP.

*paula.mello@ufabc.edu.br

Palavras Chave: DFT, poliacetileno

Introdugao

Os primeiros passos para criagdo de polimeros
condutores aconteceu por volta dos anos 50 com os
polimeros condutores extrinsecos. Recentemente,
outra classe de materiais condutores, os “polimeros
condutores intrinsecos”, tém uso em diversas
aplicagdes devido as suas propriedades especificas
na condutividade elétrica’.

Para que se possam melhorar as propriedades
dos polimeros condutores, é fundamental um
melhor entendimento das suas propriedades. Em
virtude disto, a simulacdo de moléculas de
polimeros com diversos métodos da quimica
quantica tem crescido de importanciaZ.

Resultados e Discussao

Sendo a DFT (Teoria do Funcional da Densidade)
um dos métodos mais utilizados atualmente, neste
trabalho, procurou-se comparar dois funcionais e
duas bases para o estudo do mondmero, dimero e
trimero do poliacetileno. Este é um passo
importante, uma vez que pretende-se estudar a
interacdo de cadeias longas de poliacetileno. Por se
tratar de um sistema grande, é desejavel utilizar
bases pequenas. Por outro lado, deseja-se utilizar a
corregao para interacdes de dispersao
implementada no programa CPMD apenas para o
funcional BLYP.

Assim, neste trabalho foram feitos calculos de
otimizacdo de geometria e de frequéncia (para
assegurar que as geometrias obtidas se tratam de
minimos na superficie de energia potencial) com as
bases 6-31G, 6-311G, 6-311G(d) e 6-311G(d,p) e
os funcionais B3LYP (B3) e BLYP (B) para verificar
se ha diferengas significativas nas propriedades
eletrbnicas.

As Tabelas 1 e 2 apresentam alguns dos
resultados obtidos. O tamanho da base néao
influencia nos resultados e a energia eletrénica total
cresce conforme o tamanho da cadeia ¢é
aumentado, como esperado. O dipolo é apenas
ligeiramente afetado pela mudanga de metodologia.
Entretanto, as energias de HOMO e LUMO sofrem
maiores alteracoes.
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Tabela 1. Resultados dos calculos para o
mondmero de acetileno

E: Dipolo | Exomo | ELumo
(u.a.) | (Debye) | (u.a.) | (u.a.)
B3/6-311 G (d,p) | -78,614 | 0,0010 | -0,277 | 0,003
B3/6-311G(d) | -78,606 | 0,0010 | -0,276 | 0,005
B/6-311G (d,p) | -78,566 | 0,0005 | -0,236 | -0,024
B/6-311G(d) | -78,559 | 0,0005 | -0,235 | -0,022

Tabela 2. Resultados dos calculos para o dimero
de acetileno

Er Dipolo | Euomo | Eirumo

(u.a.) | (Debye)| (u.a.) | (u.a.)
B3/6-311G (d) | -156,028 0,0005 0,238 | -0,032
B/6-311 G (d) -155,944 0,0003 0,202 | -0,057
B/6-311G(d,p) | -155,900 0,0002 -0,191 -0,046

Conclusoes

As metodologias utilizadas fornecem resultados
muito semelhantes, indicando que é possivel a
utilizar a menos custosa para o estudo de moléculas
maiores. Entretanto, ainda estdo em andamento
calculos para verificar as energias dos orbitais de
fronteira.
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