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Introdução 

A análise do espectro infravermelho do ânion 

dietilditiocarbamato é útil já que ele se apresenta 

como um ligante potencial em compostos de 

coordenação. Quando um ânion coordena a um 

átomo central metálico de um complexo, o caráter e 

configuração do ânion livre se perdem. Nesse 

sentido, a atribuição vibracional completa do ânion 

proposto servirá como ponto de referência para o 

estudo vibracional de complexos metálicos que o 

contém como ligante, por exemplo: [Co(ddcb)2], 

[Cu(ddcb)2], [Ni(ddcb)2], dentre outros. Podemos em 

princípio supor que a simetria do ânion livre [ddcb]
- 

se mantém essencialmente sem mudanças 

apreciáveis quando é coordenado a um centro 

metálico, a não serem as correspondentes às 

distâncias C=S e C-S
-
 e o ângulo S=C-S

-
, cujos 

átomos de S quando ligados podem deslocalizar a 

carga negativa e as distâncias e ângulos podem 

variar. A estrutura do ânion é ilustrada na figura 1.  

Resultados e Discussão 

A atribuição vibracional do ânion em estudo se 

comprovou através do procedimento teórico DFT, 

com o funcional híbrido B3LYP e com o conjunto de 

base 6-311G (d,p), utilizando para tanto o programa 

Gaussian03.
1
 O espectro infravermelho (figura 2) 

pode ser analisado em quatro regiões : 1ª) entre 

2850 – 3000 cm
-1

: evidência de estiramentos C-H; 

2ª) entre 1500 – 1100 cm
-1

: modos vibracionais de 

deformação angular 3ª) entre 1100 – 600 cm
-1

: 

modos de estiramento C-C, C-N e modos de 

balanço (CH2 e CH3) e por último região abaixo de 

600 cm
-1

 correspondente a torções estruturais.
2
 Os 

modos normais de estiramento C-N, C-C e C-S se 

encontram em 1201, 997 e 985 cm
-1

. Os 3n-6= 42 

modos normais se atribuíram na sua totalidade. As 

distâncias interatômicas encontradas para C=S, C-S
-
 

e C-N foram 1.758, 1.758 e 1.337Å, 

respectivamente, o que indica a estrutura 

ressonante entre os átomos S-C-S. O ângulo S-C-S 

foi de 108.81°. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura 1. Estrutura do ânion dietilditiocarbamato 
 

                        
                     
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 2. Espectro FT-IR 

Conclusões 

Os 3n-6=42 modos normais do ânion [ddcb]
-
 foram 

totalmente atribuídos do espectro infravermelho. A 

estrutura não apresentou simetria CS porém C1, o 

que indica uma pequena distorção  rotacional do 

grupo C2H5.  
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