XXW congresso de iniciagao i
cientifica da unicamp
19021 Campinas

ESTUDO TEORICO DE DERIVADOS DO CIANETO DE ISOPROPILA UTILIZANDO OS METODOS
B3LYP E W1CEP

@Qcnpq

Jéssica C. B. Santos*, Nelson H. Morgon

Resumo

O cianeto de isopropila foi a primeira molécula organica ramificada a ser encontrada no meio interestelar. Nesse estudo
foram realizados célculos de estabilidade utilizando os métodos B3LYP e W1CEP de reacdes envolvendo o cianeto de
isopropila e o isocianeto de isopropila a partir de halogenetos de isopropila (x = F, Cl e Br).
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Introdugdo Mecanismo S, 2
. . . . N
Em 2014 o cianeto de isopropila foi encontrado na B3LYP/6-31G (2d.p)
nuvem de gas Sagittarius B2. Esse tipo de molécula é de 200

grande interesse por ser estruturalmente semelhante aos
aminoacidos, uma parte importante das células que
poderia auxiliar no surgimento de formas de vida. 100

O objetivo desse trabalho é estudar as estruturas
eletrbnicas e moleculares dos halogenetos de isopropila
(X = F, Cl e Br) através de diferentes métodos afim de
verificar a estabilidade das possiveis reacdes de formacdo
do cianeto e do isocianeto de isopropila, com base no
comportamento dos grupos de saida ho mecanismo Sn2,
e obter parametros termodinamicos como AfHO.
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Foram efetuados calculos teéricos de estrutura 200
eletrbnica e molecular das espécies envolvidas no
mecanismo tipo Sn2 utilizando métodos diferentes para Figura 1. Mecanismo Sn2 utilizando B3LYP para o cianeto
posterior comparacao. de isopropila.

Os métodos usados foram o B3LYP com bases
de Pople 6-31G(2d,p) e uma versao modificada da teoria Mecanismo S. 2
W1CEP, onde os célculos CC foram substituidos por B3LYP/6-310(2¢1,1§
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calculos MP2. Todos os célculos foram realizados 200
usando os programas Gamess V2013 ou Gaussian09. Est. Trans.
Na Fig. 1 observa-se os perfis do progresso de reagéo
utilizando o método B3LYP, onde as reacdes do tipo Sn2 100
de menor energia sdo aquelas onde o reagente é o

brometo de isopropila. A titulo de comparagéo tem-se na =
Fig. 2 o perfil reacional considerando-se o isocianeto de % . i
isopropila. Nesse caso também observa-se a maior = ,
i . 0 Cl-Isop. + NC
estabilidade para o derivado contendo Br. < | Brksop 4+ NC _
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Conclusobes
Para o método B3LYP o resultado mais
exotérmico das reacBes com bromo deve-se ao carater
-200
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difuso da nuvem eletrénica desse, fazendo-se com que Progresso da Reacao

ocorra uma sobreposi¢éo nao téo efetiva de seus orbitais,

tornando-se mais facil a quebra da ligacdo C-X (com Figura 2. Mecanismo Sn2 utilizando B3LYP para o
X=Br, Cl ou F), e resultando em produtos mais estaveis. isocianeto de isopropila.

Os célculos tedricos usando W1CEP para a obtencéo
das entalpias de formacao (AH) estdo em andamento.
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infraestrutura computacional e ao SAE pela bolsa ‘http:/www.msg.ameslab.gov/gamess/
concedida. *http://www.gaussian.com/
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