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Introducao

Complexos com Dietilditiocarbamato (DDCT) e
metais de transicdo podem ser usados no auxilio ao
tratamento do cancer e de diversas outras
doencas!, porém a falta de informag¢des sobre
complexos com este ligante na literatura dificulta
Sua caracterizagéo.

Este trabalho tem como objetivo a sintese, a
determinacéo estrutural tedrica usando a DFT e a
analise espectroscopica no FT-IR utlizando o
método de Percentagem de Desvio dos Parametros
Geomeétricos (PDPG)2 do complexo
bis(dietilditiocarbamato) de manganés (Il) (figura 1),
de forma a caracterizar a participacdo majoritaria
das coordenadas internas coordenadas internas de
cada modo na regido de baixa energia
determinando as atribui¢cdes vibracionais.

Resultados e Discussao

Para a sintese do Mn(DDCT), foram solubilizados

5mmol de DDCT (1,12g) por aproximadamente 5
minutos em agua destilada, com solubilizacéo
incompleta. O sobrenadante foi separado por
filtracdo simples e, a ele, adicionados 1,7mL da
solucdo previamente preparada de cloreto de
manganés 3mol/L. O precipitado foi filtrado a vacuo
e colocado na estufa até secar.

Os célculos para otimizacdo de geometria e
determinacdo de ndmeros de onda vibracionais no
infravermelho foram realizadas no programa
Gaussian 98W®, utilizando a DFT com o funcional
B3LYP e a base 6-311G. Para a caracterizacdo das
atribuicbes  tedrico-experimentais no  espectro
vibracional (figura 2) utilizou-se o método PDPG.
Alguns resultados desta analise podem ser vistos na
tabela 1.

Frequéncia
(cm™ AtribuicBes
Calc. | Exp.
188 | 194 | ©5(SMnS)43% + 5(CNC) 35%
v(MnS) 32% + 5(CMnS) 28% +
364 | 377 5(SCS) 13%
V(CS) 37% + 5(SMnS) 19% +
54l | 5% 5(CNC) 19% + 5(SCS) 11%

Tabela 1. Atribui¢cdes das bandas do Mn(DDCT), no
espectro FT-IR do na regido de baixa energia
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Figura 1. Estrutura do Mn(DDCT),.
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Figura 2. Espectros teérico e experimental no FT-IR
do Mn(DDCT),, respectivamente.

Conclusodes |

Utilizando o método PDPG, pode ser feita a analise
das bandas nos espectros tedrico e experimental,
na regido de baixa energia, facilitando e tornando
mais precisa a atribuicdo espectroscopica de cada
coordenada interna que conforma o modo atribuido
a banda no espectro FT-IR.
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