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Introducao |

E bem conhecido que pyrazina pode formar
complexos estaveis de ligacdo de hidrogénio.
Estudos’ tém revelado que a pyrazina ao interagir
com acidos lineares monoproéticos nas proporcdes
1:1 e 1:2, além de formar complexos estaveis, a
mono quanto a dupla complexacdo resultam em
mudancas significativas nas propriedades da
pyrazina e dos acidos. Nesse sentido, nés estamos
agora interessados em compreender como a mono
e a dupla complexacdo na pyrazina com diferentes
acidos carboxilicos (RCOOH (R= -H, -CHz e —C¢Hs))
podem afetar as propriedades moleculares isoladas.
Para isto, realizamos célculos B3LYP/6-31++G(d,p)
com o programa Gaussian 03 para obter suas
energias de estabilizacdo, geometrias moleculares
e as mudancas moleculares que ocorrem nas
moléculas isoladas apds a complexacéo.

Resultados e Discussao |

Na Figura 1 mostramos as estruturas otimizadas
dos complexos para os sistemas formados entre
pyrazinae RCOOH, nas proporcdes 1:1 e 1:2.
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Na tabela 1 nés mostramos as energias de
estabilidade com e sem corre¢cBes ZPE e BSSE e a
variagcdo do momento dipolar devido a formacéo
das ligacbes de hidrogénio.

Tabela 1. Valores da energia sem correcao (AE),
energias de estabilizacdo apds correcbes BSSE e
ZPE (AE®) e variagdo do momento de dipolo (Ap).

Complexos | AE, kJ.mol™ | AE®, kJ.mol™ | Ay, (D)
0] 45.0 37.5 0.23
mn 41.6 37.3 0.49
(D) 42.2 35.7 -0.60
(V) 43.9 37.0 -3.06
W) 41.2 34.2 -4.54
) 415 35.5 -4.34

E interessante verificar que a formacéo da ligacéo
de hidrogénio, produz um importante deslocamento
para baixo na freqiiéncia do estiramento OH (Avop)
e um aumento acentuado em sua intensidade no
infravermelho (Aon/A®on), como mostra a tabela 2.

Tabela 2. Deslocamento de freqliéncia (Avon) €
razdo das intensidades (A on Aon) do estiramento
O-H em paréntesis.

Complexos Avon AVoriass AVorsim
(1 -716(52.0) | - | -
(1) -627(33.9) | - | -
(1) -662(29.4) | - | -
v ] - -634 (60.0) [-677 (45.0)
[ -586 (53.2) | -577(14.0)
v ] - -618(62.0) | -596(10.0)

Conclusodes

Nossos célculos mostram que 0s complexos
envolvendo pyrazina e RCOOH correspondem a
pontos de minimo na curva de superficie de
potencial. As frequéncias do estiramento O-H
deslocam para menores valores e suas respectivas
intensidades sdo consideravelmente aumentadas.
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