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' Introducao

A oligomerizagcdo do eteno, via complexos de
metais de transicdo mais a direita da Tabela
Periodica, € um processo bastante usado na
producdo de materiais basicos porém de alto valor
agregado, que vao de bases para detergentes até
lubrificantes  sintéticos. Comumente, para o
processos de oligomerizagdo sdo usados sistemas
complexos a base de Ni(ll) contendo ligantes
quelantes bidentados contendo N, O ou S como
pontos de coordenacdo. Neste trabalho, estudamos
a formagdo do 1-buteno apds o processo de
dimerizagdo do eteno através de um complexo
organometalico do tipo Ni(ll)-Pirazolil', como
mostrado na Figura 1.
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Figura 1. Processo de dimerizagdo do eteno via complexo do
tipo NZN.

Resultados e Discussao

Para esse estudo, foi utilizado o pacote
Gaussian03 para realizar calculo Hartree-Fock/
LANL2MB para todos os passos do processo
estudado com ligante NNN. Nossos calculos iniciais
mostram que, para tal sistema, a terminagao ocorre
preferencialmente pela doagcdo de densidade
eletrénica ao centro metalico, através do N no sitio
axial, e ndo pela classica transferéncia de cadeia
observada em processos similares (Figuras 2 e 3).

Os demais calculos da superficie de energia
potencial para o processo de dimerizagdo usando
catalisadores NNN e NSN estdo em andamento.
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Figura 3. Comparagdo energética entre o processo de
liberagdo do 1-buteno por assisténcia axial (esquerda) e
transferéncia classica de cadeia por uma nova olefina (direita)
para o sistema NNN.

Conclusodes

Observa-se que, preferencialmente, a terminacao
ocorre através de eliminacdo-p, seguido por efeito
eletrénico axial béasico exercido pelo nitrogénio
capaz de interagir com o Ni(ll) através do sitio axial.
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