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Introducao |

Ao contrario dos cianopoliinos, pouco se sabe
sobre seus isdbmeros, o0s isocianopoliinos, que
constituem uma série de moléculas lineares das
quais somente duas, o HNC e o HC,NC, foram
estudadas em laboratério e detectadas em fontes
astrofisicas."

Pela sua importancia e pela caréncia de estudos
aprofundados em isocianopoliinos, o intuito deste
trabalho é contribuir para a deteccdo de novos
membros desta série no meio interestelar. Para isso
foram determinados teoricamente os espectros de
infravermelho, IV, desde o HNC até o HC4NC.

Os calculos foram realizados em nivel MP2/cc-
pVTZ e por meio do modelo de particdo em carga -
fluxo de carga - fluxo de dipolo, CFCFD. Este
modelo é baseado em quantidades da Teoria
Quantica de Atomos em Moléculas, QTAIM,” e é
alcancado por meio das derivadas das componentes
do momento de dipolo molecular quando se desloca
cada atomo da molécula ao longo das coordenadas
cartesianas.

O modelo CFCFD é importante porque consegue
fornecer informacdes sobre as mudangas na nuvem
eletrébnica molecular associadas a modos
vibracionais, através da comparacdo das
contribuicBes da carga (C), do fluxo de carga (FC) e
do fluxo de dipolo (FD) nestes modos, permitindo
descrever mais claramente as intensidades em
espectros de V.

Resultados e Discussao |

Neste trabalho, as intensidades de IV obtidas em
nivel MP2/cc-pVTZ e com o modelo CFCFD sao
comparadas levando-se em conta apenas o
estiramento do grupo C-H, que é representado por
um modo vibracional localizado numa regido
préxima a 3500 cm™. Estes resultados podem ser
vistos na Tabela 1. Além disto, nesta tabela pode
ser verificado que a intensidade de IV é uma
propriedade que o modelo CFCFD obtém por meio
do quadrado da soma das contribuicdes de C, de FC
e de FD as derivadas do momento dipolar.

Em relacdo as intensidades obtidas em nivel
MP2/cc-pVTZ, 0 modelo CFCFD apresenta desvios
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inferiores a 6%, com excecdo do HNC, que
apresenta um desvio de quase 11%. O aumento da
intensidade com o crescimento da cadeia quimica
s6 ndo é obedecido também pelo HNC, que possui
uma grande contribuicdo de carga as derivadas de
momento dipolar deste modo. As demais moléculas
apresentam uma pequena e quase constante
contribuicdo de carga, mas percebe-se que o
aumento da intensidade é justificado pelo aumento
continuo do termo de FC e pelo decréscimo da
contribuicdo dos termos de FD nas moléculas
maiores.

Tabela 1. |Intensidades de IV (km/mol) do
estiramento C-H erpzisocianopoliinos e contribuicdes
CFCFD (km/mol)™ as derivadas do momento
dipolar obtidas em nivel MP2/cc-pVTZ.

Intensidade Desvio

Molécula ~ C FC FD Total TFCD WPlooaVTZ W2 [
HNG 21028 10915 4973 15080 22741 25484 1069
HCNC 4925 6181 40139 9%7 9934 99,69 035
HCNC 4786 68375 62549 10812 11262 10706 519
HCNC 4915 0871 83993 1794 13910 13278 476
HCNC 493 73983 65731 12787 16352 15801 348
HCNC 4951 73908 85077 13783 18997 18208 433
HC,NC 4962 01 64692 14412 2094 20502 215
HC,NC 4967 T8 64425 15330 23501 2677 383

Conclusdes |

O modelo CFCFD ¢é capaz de reproduzir
satisfatoriamente bem as intensidades de IV do
estiramento C-H em isocianopoliinos e pode-se
concluir que o aumento da intensidade neste
estiramento, observado a partr do HC,NC, é
justificado pelas contribuicdes dinamicas de fluxo de
carga e de fluxo de dipolo atémico.
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