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Introdução 

     Ao contrário dos cianopoliinos, pouco se sabe 
sobre seus isômeros, os isocianopoliinos, que 
constituem uma série de moléculas lineares das 
quais somente duas, o HNC e o HC2NC, foram 
estudadas em laboratório e detectadas em fontes 
astrofísicas.1  
     Pela sua importância e pela carência de estudos 
aprofundados em isocianopoliinos, o intuito deste 
trabalho é contribuir para a detecção de novos 
membros desta série no meio interestelar. Para isso 
foram determinados teoricamente os espectros de 
infravermelho, IV, desde o HNC até o HC14NC.  
     Os cálculos foram realizados em nível MP2/cc-
pVTZ e por meio do modelo de partição em carga - 
fluxo de carga - fluxo de dipolo, CFCFD. Este 
modelo é baseado em quantidades da Teoria 
Quântica de Átomos em Moléculas, QTAIM,2 e é 
alcançado por meio das derivadas das componentes 
do momento de dipolo molecular quando se desloca 
cada átomo da molécula ao longo das coordenadas 
cartesianas.  
     O modelo CFCFD é importante porque consegue 
fornecer informações sobre as mudanças na nuvem 
eletrônica molecular associadas a modos 
vibracionais, através da comparação das 
contribuições 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 IV.  
 

Resultados e Discussão 

     Neste trabalho, as intensidades de IV obtidas em 
nível MP2/cc-pVTZ e com o modelo CFCFD são 
comparadas levando-se em conta apenas o 
estiramento do grupo C-H, que é representado por 
um modo vibracional localizado numa região 
próxima a 3500 cm-1. 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 contribuições de C, de FC 
e de FD às derivadas do momento dipolar. 
     Em relação às intensidades obtidas em nível 
MP2/cc-pVTZ, o modelo CFCFD apresenta desvios  

inferiores a 6%, com exceção do HNC, que 
apresenta um desvio de quase 11%. O aumento da 
intensidade com o crescimento da cadeia química 
só não é obedecido também pelo HNC, que possui 
uma grande contribuição de carga às derivadas de 
momento dipolar deste modo. As demais moléculas 
apresentam uma pequena e quase constante 
contribuição de carga, mas percebe-se que o 
aumento da intensidade é justificado pelo aumento 
contínuo do termo de FC e pelo decréscimo da 
contribuição dos termos de FD nas moléculas 
maiores. 
 
Tabela 1.  Intensidades de IV (km/mol) do 
estiramento C-H em isocianopoliinos e contribuições 
CFCFD (km/mol)-1/2 às derivadas do momento 
dipolar obtidas em nível MP2/cc-pVTZ. 

 
 

Conclusões 

     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 partir do HC2NC, é 
justificado pelas contribuições dinâmicas de fluxo de 
carga e de fluxo de dipolo atômico. 
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