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RESUMO

O crescente aumento da utilizagdo de diferentes tipos de agrotoxicos, com objetivo de controle
de pragas, gera um risco a saude de pessoas que entram em contato com a substancia, tornando
necessario um maior conhecimento tedrico sobre suas caracteristicas, tanto macroscopicas
quanto microscopicas. Dentre os agrotdxicos € possivel identificar o trifenilestanho e cloreto
de trifenilestanho, os quais se encontram dentro do grupo de substancias de alto risco a saude
0s quais ndo possuem um estudo aprofundado quanto a suas propriedades microscopicas. O
presente trabalho tem como objetivo realizar a caracterizacdo das propriedades estruturais e
vibracionais do trifenilestanho e do cloreto de trifenilestanho a partir de calculos baseados na
teoria do funcional da densidade, utilizando o funcional B3LYP e o método STO-3G no vacuo
com objetivo de definir um possivel estado fundamental de cada molécula, bem como os
espectros IR € Raman.

Palavras-chave: DFT. Trifenilestanho. Agrotdxicos.
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1 INTRODUCAO

O Brasil produz grandes quantidades de alimentos diariamente através da agricultura,
chegando a uma producao de mais de 240 milhdes de toneladas de cereais, leguminosas e
oleaginosas em 2019, segundo o0 G1 (2019). Para manter as altas taxas de producao, ¢ necessario
realizar medidas de contengdes de agentes externos que possam ser nocivos, uma dessas
medidas ¢ a utilizacdo de agrotoxicos para a eliminacdo de pragas presentes na produgdo.
Devido a essa necessidade de preservacao do alimento, segundo o G1 (2019), em 2019 o
governo federal aprovou a utilizagao de novos 439 agrotoxicos.

O aumento da utilizagdo de diferentes tipos de agrotéxicos no Brasil proporciona uma
preocupacdo quanto aos riscos que quimicos podem causar a saude da populagdo, seja devido
a possiveis casos de infeccao alimentar ou até mesmo pelo desenvolvimento de algum tipo de
cancer associado ao contato com o agrotoxico por ingestao de alimentos, uso de reservatorios
de dgua contaminada, entre outros fatores.

Devido aos efeitos nocivos ao ser humano, presente nos agrotdxicos surge uma
necessidade de identificar com rigor qual composto foi utilizado na plantacao, principalmente
em casos de contaminacdo, ¢ proporcionar a garantia da utilizagdo atender aos niveis de
aceitagdo proporcionados pela ANVISA (Agéncia Nacional de Vigilancia Sanitéria), fazendo-
se necessario dados de espectrografia tedricos que permitam a comparagdo com as analises de
amostras.

Um grupo de pesticida comumente utilizado nas lavouras ¢ a dos fungicidas quimicos.
Dentre estes € possivel destacar os compostos derivado do trifenilestanho (fentina) por
apresentarem uma classificacdo toxicologia de nivel 1 — extremamente tdxico — e sdo
comumente utilizados no Brasil em culturas de algodao e feijdo, com objetivo de reduzir as
perdas dos agricultores em suas plantagdes.

A principal caracteristica para a utilizagdo dos ingredientes presentes nos agrotoxicos ¢
o seu nivel de toxicidade, que deve ser bastante compativel para a eliminagdo do organismo
alvo, mesmo em niveis que sejam aceitaveis para a vida humana.

Por possuirem diferentes composicdes, os pesticidas possuem diferentes modos de
atuagao, o trifenilestanho e o cloreto de trifenilestanho atuam na sintese de ATP ¢ sdo inibidores
da fosforilagdo oxidativa. Mesmo com todas as regras estabelecidas para a utilizagdo dos

agrotoxicos ¢ possivel identificar impactos a outros organismos e a0 meio ambiente, além do



acumulo de pequenas doses de toxinas em diferentes alimentos causar riscos a saide humana
propiciando doengas como o cancer.

Devido a grande quantidade de compostos utilizados como agroquimicos, faz-se
necessario, realizar testes como a espectroscopia, nas amostras para identificar quais
agrotoxicos estdo presentes, sendo necessario logo apoOs os testes realizar uma andlise
comparativa com as informagdes em um banco de dados para confirmar a veracidade dos
resultados. Apesar dos compostos derivados do trifenilestanho serem considerados
extremamente toxicos, nao € possivel encontrar informagdes tedricas de espectroscopia Raman
e infravermelho e suas propriedades eletronicas e vibracionais.

Apesar das caracteristicas destes compostos ndo ¢ possivel encontrar informagdes
tedricas sobre eles. Com o objetivo de disponibilizar dados teoricos de propriedades estruturais
e vibracionais, neste trabalho sera realizada uma modelagem molecular e célculos a partir da
teoria do funcional da densidade (DFT) com a ajuda com programa gaussian09 e a analise dos

espectros infravermelho e Raman e assinalamentos dos modos normais de vibragao.



10

2 REFERENCIAL TEORICO

2.1 MECANICA QUANTICA

Para trabalhar com a modelagem molecular ¢ necessario compreender os conceitos que
a envolvem, bem como o entendimento quanto a mecénica quantica em geral e as circunstancias
para o surgimento desta area do conhecimento.

A busca por entender as camadas microscopicas e nanoscopicas levaram ao
surgimento de uma das areas da fisica que viria a ser conhecida como fisica quantica. Segundo
Serway e Jewett (2012) o principal cientista que deu inicio as compreensdes sobre 0 universo
microscopico foi o fisico alemdo Max Karl Ernest Ludwig Planck (1858-1947) com a
descoberta da grandeza nomeada como constante de Planck, estd grandeza deriva da analise de
que os valores de energia sdo multiplos do valor 6,626 X 1073* ] - 5.

A partir deste conceito de que a energia varia em valores multiplos, passou-se a
associar a palavra quantum como uma ordem de grandeza, que segundo Halliday, Resnick e
Walker (2009) se refere a multiplicidade, a partir de niimeros inteiros, de uma quantidade
elementar.

Com os conceitos de constante de Planck e do quantum difundidos, Einstein pode,
segundo Halliday, Resnick e Walker (2009), em 1905 propor o conceito de radiagdo
eletromagnética, sendo hoje denominada f6ton, por ser uma radiagdo eletromagnética o foton
entao possui uma energia, podendo esta ser dada pela multiplicacdo direta entre a constante de
Planck e a frequéncia do féton.

Ao compreender que os fotons ndo possuem uma distingdo entre onda e particula se
torna possivel pensar que outras matérias também apresentam a mesma caracteristica. Segundo
Serway e Jewett (2012), essa ideia da dualidade de algumas formas de matéria surgiu com Louis
de Broglie em 1923, proporcionando entdo a descoberta do elétron como uma matéria que
apresenta tanto as caracteristicas de ondas como de particula.

A descoberta da dualidade de onda-particula ocorreu devido a possibilidade de relacionar
as equagoes de Einstein sobre a energia de um foton e a de comprimento de onda de Broglie,
na qual aponta o comprimento de onda como sendo a divisdo da constante de Planck pelo
momento linear, podendo entdo relacionar as duas equagdes relacionadas pela constante de

Planck.
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2.2 EQUACAO DE SCHROEDINGER

Apesar de ser conhecido que o elétron ¢ uma molécula com caracteristicas de particula
e de onda, ainda nao € possivel modelar perfeitamente um sistema com ambas as caracteristicas,
para contornar este problema ¢ realizado aproximacgdes a partir de probabilidades de ambas as
caracteristicas, para Serway e Jewett (2012) ¢ utilizado diferentes tipos de aproximagdes a
depender do fendmeno a ser observado.

Devido a descoberta de Broglie ¢ possivel realizar uma comparacao da matéria a partir
da onda para qualquer particula. Teoricamente, essa onda possui uma amplitude que pode ser
mensurada através da fun¢do de onda, representada pelo simbolo ¥, porém a complexidade do
sistema permite apenas estimar um valor probabilistico para a func¢ao.

Em 1926, Erwin Schroedinger conseguiu propor uma equacao de onda capaz de
especificar as condi¢des de diferentes particulas, para isso € necessario haver uma dependéncia
do tempo e do potencial ao qual a particula estd submetida, apresentando entdo o modelo da
Equacao 1.

h? 9°¥(x,t) 0¥ (x,t)

o o +V(x, )¥(x,t) = ih ot (1)

Dessa forma, ¢ possivel compreender que para cada potencial que a particula esteja
submetida haverd uma mudanca em seu estado, bem como ocorre com a variagdo da posi¢ao e
do tempo. Devido a grande quantidade de elementos que compdem a equacao estd se torna
bastante complexa de se resolver, porém € possivel reduzir a complexidade através da utilizagao
do operador Hamiltoniano, alterando a equagao de Schroedinger como apresentado na Equagao

2.
HY = EY (2)

Sendo o Hamiltoniano definido através da Equagdo 3, para um sistema com M nucleos

e N elétrons.

N
25 ®

i Y

"z
et
i .

A=1 i

N| =

)

l

V?—Z

l

>

N N N
=1 =1 =1
Sendo, na Equacio 3, V# o operador Laplaciano das coordenadas dos elétrons, V3 o

operador Laplaciano das coordenadas dos nucleos, M, a razdo da massa do nucleo pela
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massa do elétron e Z, o nimero atdmico do elemento. Devido a cada termo da equacdo 3 se

referir a um tipo de energia diferente ¢ possivel reescrever no formato da Equagao 4.

H:TN+TE+VNE+VEE+VNN (4)

Sendo Ty representa a energia cinética do nucleo, Ty a energia cinética dos elétrons, Vyg
a energia de atracdo entre o nucleo e o elétron, Vg a energia de repulsdo entre elétrons e Vnn a
energia de repulsdo entre nucleos.

Apesar da aplicacao do Hamiltoniano na equagao de Schroedinger ser com objetivo de
simplificé-la, ainda ¢ de extrema dificuldade a sua resolucdo, principalmente ao se aplicar a
atomos com grandes quantidades de elétrons, alterando a quantidade de célculos necessarios a
serem realizados. Para simplificar este problema os fisicos Max Born e Julius Robert
Oppenheimer apresentaram que ao considerar que a massa do elétron ¢ desprezivel em
comparacao com a do nucleo e a velocidade do elétron extremamente superior a do nucleo €
possivel remover os termos de energia cinética do nucleo e de energia de repulsdo entre nticleos

da equagdo, resultando em um Hamiltoniano reduzido para a Equagao 5

H=Tg+VNgt Vg ®)

A reducdo dos dois termos na Equacao 5 facilita o processo de resolugdo da equagao de
Schroedinger permitindo a resolu¢ao de problemas para sistemas mais complexos, porém ainda
se fazendo necessario a utilizagdo de métodos computacionais de forma a tornar o célculo

viavel.

2.3 MODELAGEM MOLECULAR

Com o desenvolvimento da mecanica quantica e o aprimoramento da capacidade de
processamento dos computadores passou a ser possivel ter um maior conhecimento sobre o
mundo microscopico, permitindo entdo realizar pesquisas e compreender as mais diversas
moléculas existentes. Para que estes estudos sejam realizados € necessario que sejam utilizados
de métodos de modelagem molecular de forma sistematica com o objetivo de simplificar o
processo de forma a torna-lo possivel de ser concluido em prazos de tempo cada vez menores.

O processo de modelagem molecular consiste em, segundo Barreiro, et al. (1997), um

conjunto de ferramentas computacionais que permitem e facilitam a construgdo, edicao e
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visualizacdo, andlise e armazenamento de sistemas moleculares na qual ¢ possivel determinar
o estado mais provavel da molécula, podendo os dados obtidos, através do processo de
modelagem, serem empiricos ou tedricos.

Ao realizar a modelagem molecular do objeto a ser estudado ¢ necessario,
primeiramente, definir o tipo de aproximacdo a ser realizada, podendo esta ser uma
aproximagao classica ou quantica na qual, de acordo com Sant’anna (2009), o primeiro ¢é
utilizado métodos de mecanica e dindmica molecular, enquanto o segundo ¢ baseado nos
métodos ab initio, semiempiricos e funcional de densidade.

Devido a inclusdo dos nucleos e dos elétrons na anélise dos modelos de aproximagao
quantica estes se tornam métodos mais complexos de serem analisados devido a utiliza¢do de
equagoes como a de Schroedinger, para Sant’anna (2009), ¢ possivel diferenciar os métodos de
ab initio através da sua representacdo dos orbitais através dos conjuntos de base, gerando um
calculo de integrais que cresce a quarta poténcia do nimero de func¢des base, podendo causar
um grande consumo de memdaria e necessitar maiores tempos para a realizagao dos calculos
mesmo para moléculas mais simples. Os métodos semiempiricos sao métodos nos quais se
utiliza valores pré-definidos de maneira empirica para simplificar a resolucdo da equacao de
Schroedinger através da reducao de resolucdo de integrais. Para os métodos do funcional da
densidade ¢ considerado um tnico funcional para todo o conjunto de energia de elétrons sob
um campo externo, reduzindo entdo a fun¢do da energia para uma expressdo de uma unica

variavel.

2.4 TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE (DFT)

Antes a aplicag¢do da equagdo de Schroedinger para grandes moléculas, ou seja, aplicar
em uma regido com grandes quantidades de elétrons, envolvidos necessita de um grande gasto
computacional mesmo utilizando de outros métodos de modelagem molecular. De acordo com
Libero (2016), com objetivo de contornar este problema Hohenberg e Kohn desenvolveram um
método para simplificar os célculos necessarios para a resolu¢ao do problema.

No modelo proposto por Hohenberg e Kohn ocorre uma substitui¢ao da fungao de onda
para um sistema de densidade eletronica que descreve os parametros das cargas referentes a
molécula. Neste modelo se busca um valor para a equacdo do funcional da densidade,

representado na equagdo 6, de forma que os valores de energia sejam minimos.
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p() = Y@ (6)

Para a equacgdo 6, ¢ possivel descrever p(r) como o funcional da densidade e ¥(r) como
a funcdo de onda. Ao utilizar o funcional da densidade ¢ possivel reduzir a quantidade de
variaveis presentes no sistema para apenas trés diferentes varidveis, pois a densidade eletronica
¢ a representacao da quantidade de elétrons por unidade de volume, podendo ser representado

como na Equacao 7 e Equacao 8.

n(rl) = Nfd3r2 ...fd3 | (ry, 1, o, 1) |2 (7)

jd3r n(r) =N )

Dessa forma, € possivel ter um conhecimento da funcao de onda do material através de
um método muito mais simplificado e com menos varidveis envolvidas, sendo apenas 3

variaveis ao invés das 3N.

2.5 TEOREMAS DE HOHENBERG E KOHN

Ao definirem a teoria do funcional da densidade Hohenberg e Kohn apresentaram dois
teoremas de grande importancia para garantir a funcionalidade do que fora proposto. Segundo
ORESTES (2007) o primeiro teorema afirma que ao estabelecer um potencial externo a um
sistema de elétrons serd a densidade do estado fundamental que ir4 determinar o potencial, isso
ocorre, pois, a densidade eletronica n(r) € capaz de determinar tanto o nimero total de elétrons
e o potencial, como demonstrado na Equacdo 9, permitindo entdo encontrar todas as

propriedades do objeto analisado através de suas relagdes.
p(r) > w(r) > HY > ¥(r) 9)

Apesar da relagao permitir encontrar as propriedades do material analisado, ¢ necessario
garantir que os valores encontrados sejam compativeis com os valores reais, pois € possivel a
adocdo de qualquer valor de potencial externo envolvido no sistema. Para garantir a eficiéncia
do processo Hohenberg e Kohn desenvolveram o segundo teorema, no qual determina que para

a obtencao dos resultados mais proximos da realidade € necessario encontrar o estado de menor
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energia do sistema, chegando entdo ao estado fundamental da molécula, porém, para que essa
situagdo ocorra ¢ necessario garantir que o potencial externo seja o minimo possivel capaz de

influenciar na equacao.

2.6 APROXIMACOES DE KOHN E SHEN

Apesar dos teoremas de Hohenberg e Kohn permitirem a ideia de um método eficiente
para encontrar a fungao de onda ele nao permite uma facil confirmag¢ao de quais valores utilizar
ou quais podem ser considerados funcionais. Segundo TARGINO (2017) em 1965 Kohn e
Sham levaram a publico um método no qual seria possivel tornar os teoremas de Hohenberg e

Kohn aplicéveis no qual o funcional da energia poderia ser descrito como na Equagao 10.

E[W;] = E.[{¥:}] + Ex[{¥:}] (10)

Dessa forma, a equacao do funcional passa a ser o somatdrio de uma equagao conhecida
com uma desconhecida, sendo a parte conhecida definida como Ej,,, que representa a energia
presente na interacao entre nucleos ou ions, enquanto a parte desconhecida ¢ estabelecida como
o fator de troca e correlagdo, no qual esse potencial de troca e correlacdo ¢ representado na

Equacao 11.

Wefe(r) = Vh(r) +w(r) + Ve (T) (11)

Apesar de haver uma expressdao que determine o valor deste potencial ndo ¢ possivel
encontra-lo através de calculos, devendo ser utilizado métodos de aproximacgdes para se obter

seu valor.

2.7 APROXIMACAO B3LYP

Um dos métodos de aproximacdo utilizados para calcular o potencial de troca e
correlacdo ¢ a aproximagdo B3LYP (Becke, 3-parameter, Lee-Yang-Parr). Este funcional se
apresenta como uma boa escolha de uso devido a sua alta eficiéncia e resultados com grande
precisao.

Para Paier, Marsman e Kresse (2007) a aproximacdo B3LYP apresenta uma estrutura

hibrida representada pela soma da Equacdo 12 e Equagao 13.
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EB3LYP — 0 8ELPA 4 0 2EHF 4 0,72AEB88 (12)

EZ3LYP = 0,19EYWN3 + 0,81ELF (13)

A diferenca entre o funcional B3LYP de seus similares, como o B3PW91, ¢ encontrado
na taxa de energia contribuida no elemento E., de forma que para o primeiro ¢ utilizado 19%
da correlagdo de energia local do funcional VWN3 (Vosko-Wilk-Nusair II1) e 81% do funcional
LYP. Outro ponto importante a ser ressaltado ¢ a origem dos coeficientes de cada termo das
Equagdo 12 e Equacdo 13, estes valores foram definidos por Becke experimentalmente através

de dados termoquimicos.

2.8 PROPRIEDADES ESTRUTURAIS

Para realizar os cdlculos do funcional da densidade de forma precisa ¢ necessario
conhecer as propriedades estruturais da molécula modelada de forma a garantir que este seja o
seu estado fundamental, sendo essas propriedades fatores como o comprimento das ligagdo e
os angulos entre diedros e de ligagdo, entretanto o inverso também ¢ possivel, ou seja, ha a
possibilidade de encontrar as propriedades estruturais do objeto analisado através de testes de
potencial, para diferentes posi¢cdes da molécula, onde o de menor potencial serd o modelo mais
proximo da realidade.

Como a modelagem ¢ realizada através de programas computacionais a chance deste
modelo gerado ser o correto ¢ infima, sendo necessario realizar a optimizagdo da molécula para
esta se ajuste a sua configuracdo mais correta, para isso € necessario realizar o processo inverso
citado anteriormente.

Ao realizar a optimizagdo da geometria da molécula analisada ¢ possivel construir uma
superficie de energia potencial (PES), permitindo analisar o comportamento da energia
potencial da molécula de acordo com a variagdo da posi¢ao dos dtomos e consequentemente as
derivadas parciais no ponto de forma que se o valor for igual a zero aquele serd um minimo

local e consequentemente um possivel minimo global.
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2.9 ESPECTROSCOPIA

Um dos métodos bastante confidveis de se diferenciar um objeto em um meio € através
da espectroscopia, na qual sdo realizadas analises do comportamento de radiacdes
eletromagnéticas, ao entrarem em conato com o material, no qual ¢ observado as parcelas
absorvidas, refletidas e produzidas pelos 4&tomos da molécula, que se diferenciam entre cada
uma devido ao seu posicionado e elementos que o compdem.

Ao receber uma radiagdo eletromagnética a molécula pode realizar vibragdes de até
cinco maneiras diferentes, podendo realizar um movimento de mudanca do comprimento das
ligacdes ou dos angulos entre as ligagdes, a depender de seus elementos e da energia utilizada.

O primeiro tipo de vibragdo que a molécula pode realizar ¢ o de estriamento (Stretching)
no qual a molécula realiza uma agdo continua de compressao e expansao da ligagdo entre dois

atomos, como demonstrado na Figura 1.

Figura 1: Movimento de estriamento

—_—, )
—  —

Fonte: TARGINO, 2017

O movimento de estriamento pode ser caracterizado como simétrico ou assimétrico a
depender se ambos os atomos se movem em sentido opostos ou iguais, respectivamente, sendo
estes os Unicos movimentos de mudanga de comprimento ao qual as moléculas podem realizar.

As vibragdes que geram mudanca no angulo entre as ligagdes da molécula podem ser
denominadas como deformacgao, se dividindo entre quatro tipos diferentes, e para ocorrer €
necessario pelo menos um trio de atomos. A primeira ¢ a deformagao simétrica no plano, ou
também conhecida como tesoura (scissoring), neste movimento os dtomos externos realizam
um movimento perpendicular ao seu eixo de ligacdo com o elemento central, de forma que

ambos se aproximem ou se afastem ao mesmo tempo, como demonstrado na Figura 2.
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Figura 2: Deformagdo em tesoura

Fonte: TARGINO, 2017

Outro movimento ¢ a deformagdo assimétrica no plano, também chamado de balanco
(wagging), nesta vibracdo os atomos das extremidades realizam um movimento para cima e
para baixo no plano, de forma que ambas se movimentem no mesmo sentido, como

demonstrado na Figura 3.

Figura 3: Deformagdo em balango

Fonte: TARGINO, 2017

Assim como as duas deformacdes anteriores eram complementares entre simétrica e
assimétrica as outras duas formas de deformacdes também sdo, sendo estas denominadas
deformacdo simétrica e assimétrica fora do plano, podendo também serem chamadas de tor¢ao
(twisting) ou flexdo (rocking), respectivamente, no qual os mesmos movimentos sdo realizados,
alterando que nestes casos os atomos se movem saindo e entrando no plano.

Dentre os tipos de espectroscopia ¢ possivel destacar a de infravermelho (IR) que

segundo Souza, et al. (2003) mede a frequéncia em que a amostra absorve os raios
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infravermelhos que sdo irradiados no experimento, sendo essa medicao de frequéncia realizada
a partir da intensidade de absor¢do. Ao término do teste ¢ possivel montar um grafico de
intensidade absorvida pela molécula ao longo de diferentes frequéncias que permite a
comparacao e identificacdo dos elementos quimicos presentes na amostra, pois cada elemento
possui uma capacidade de absorcao diferente.

Outro tipo bastante utilizado ¢ a espectroscopia Raman, nome este dado devido ao
método realizar analises do efeito Raman que ocorre na molécula analisada. Para Souza, et al.
(2003) os testes sdo realizados através da emissao da radiagao produzida por lasers no objeto a
ser analisado e em seguida € registrado a luz emitida por ele para diferentes niveis de frequéncia.
Dentre a energia emitida pelo objeto ¢ possivel diferencia-las entre o espalhamento eldstico e
inelastico, sendo o primeiro a emissao de luz na mesma frequéncia da absorvida e o segundo
com diferencas nessa frequéncia, porém, apesar da maior parte ser constituida pelo elastico, o
efeito Raman a andlise do espalhamento ineléstico, sendo mais especificadamente a parcela

anti-Stokes que representa a parte da energia que sofreu um acréscimos.
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3 MATERIAIS E METODOS

Para a realizagdo dos calculos computacionais das moléculas de trifenilestanho e cloreto
de trifenilestanho foi necessario realizar, primeiramente, a modelagem molecular de ambas
através do programa ChemBioDraw Ultra 13.0, onde esquematizou-se o modelo 2D,
apresentado nas Figura 4a e Figura 4b da molécula e em seguida passado para o ChemBio3D
Ultra 13.0 no qual foi realizado a conversdo do esquematico 2D para 3D, demonstrado nas e
Figura 5a e Figura 5b, para a representagao 3D escolheu-se a cor cinza para representar os
carbonos, a cor branca para os hidrogénios, verde claro para o cloro e o verde musgo para o
estanho, o qual ¢ necessario para realizar a exportacdo do arquivo para um formato utilizavel

no GaussianO9W.

Figura 4:Estruturas molecular 2D do trifenilestanho (a) e cloreto de trifenilestanho (b)

(b)

o0

Fonte: Propria, 2020

0

Figura 5: Estruturas 3D trifenilestanho (a) e cloreto de trifenilestanho (b) em modelo ball and stick com os
carbonos na cor cinza, os hidrogénios na cor branca, cloro na cor verde claro e o estanho na cor verde musgo

() (b)

Fonte: Propria, 2020
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Com as estruturas moleculares transportadas para o Gaussian09W, cada uma em um
computador diferente, foi realizado o scan de cada molécula com intuito de construir a
superficie de energia potencial e encontrar o formato do objeto analisado na qual seria obtido a
menor energia, representando assim o seu possivel estado fundamental. Para a realizagdo do
scan foi escolhido utilizar um método DFT com a aproximagao B3LYP através da base STO-
3G, devido a presenca do estanho que ¢ um metal com um numero atdomico elevado
impossibilitando o uso de outras bases de calculo mais complexas.

Para os diedros a serem rotacionados se definiu dois conjuntos para cada molécula, a
serem rotacionados em uma angulagdo de 45° em seu proprio eixo equivalendo a 64 posicoes
diferentes da molécula para os célculos, sendo os conjuntos de atomos @1 e ¢2 selecionados
com os atomos 6, 5,7, 8 ¢ 8, 7, 9, 14, respectivamente, para o trifenilestanho e os conjuntos 61
e 02 com os atomos 5, 1, 2, 6 e 15, 3, 1, 5, respectivamente, para o cloreto de trifenilestanho,
como demonstrado na Figura 6a e Figura 6b. As demais condi¢gdes estabelecidas para o calculo
podem ser observadas na Figura 7 e quanto aos requisitos especificos da maquina foi adotado

um espaco de S00MB de memoria e 4 processadores para a realizacao do trabalho.

Figura 6: Diedros escolhidos trifenilestanho (a) e cloreto de trifenilestanho (b).

(@) (b)

18 13

16 8 9
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15 Sn 10
5 4
6 4 16 20
g 3 17 19
2 18

Fonte: Propria, 2020
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Figura 7: Configuracdes gerais de célculo

l | G1:MB5:V1 - Gaussian Calculation Setup ﬂ
Title: [No Title]
Keywords: Hp opt=modredundant b3lyp/sto-3g nosymm geom=connectivity
%% sci—fxgc,maxcycle=500)

Charge/Mult.: 02
Job Type | Method | Title Link 0 | General | Guess NBO PBC Solvation | Add. Inp.

[ Use Quadratically Convergent SCF | Addtional Prnt

Use Modffied Redundant Coordinates [+] Write Connectivity

lgnore Symmetry [] Compute polarizabilties

) | Write PDB Data

v Data

[[] Use MaxDisk= |2 5B
Additional Keywords: |scf={xgc maxcycle=500) Update
Scheme: | (Unnamed Scheme) v ;E

Submit.... Quick Launch Cancel Edi... Retain Defaults Help

Fonte: Propria, 2020

Apos a realizagdo do scan de ambas as moléculas foi obtido um arquivo log com todos
os valores de energia para cada uma das 64 posicdes calculadas. Apesar de serem obtidos
valores de energia proximos em mais de uma posicao adotou-se a posi¢ao de menor energia
como o minimo global devido ao tempo necessario para a realizagdo dos célculos seguintes.

A partir da escolha do minimo global foi realizado uma reotimizagao na qual definiu-se
no programa que a execugdo deveria ser realizada até o minimo de energia possivel, sempre
calculando as constantes de for¢a e com um pequeno critério de convergéncia. Para este calculo
se manteve as especificagdes de maquina e gerais, enquanto para os métodos de estimativa foi
definido para o programa encontrar os orbitais, misturando HOMO e LUMO e sempre salvando
no arquivo de controle.

Ao fim da reotimiza¢do foi salvado o arquivo de saida junto com os dados da
espectrometria de infravermelho calculado durante o processo. Para a obtengdo dos espectros
Raman foi realizado o calculo de frequéncia no arquivo de saida da reotimizagdo, para este
trabalho foi definido que o programa calcularia 0 Raman, com a leitura da frequéncia dos raios

de incidéncia definidos como padrdo, armazenando as frequéncias projetadas, o VCD e
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salvando os modos normais. Para as outras defini¢des do trabalho foram mantidas as utilizadas
na reotimizagao.

Com o término dos célculos foram utilizados os programas Discovery Studio 2017
Visualizador e Origin 8.5 para uma melhor visualizagdo dos resultados e permitir a realizar
comparac¢do das estruturas e dos graficos das espectroscopias de cada molécula. Além de ter
sido realizado os assinalamentos dos modos normais de vibracdo e analise da porcentagem de
movimento representada pelo assinalamento através do PEDs (Potential Energy Distribution)
utilizando o programa VEDA 4.

Para os assinalamentos foram definidas letras gregas para cada tipo de movimento,
sendo, v o estriamento (strching), B a deformacao no plano (bending), t a tor¢do (twistting), 1

a flexdo no plano (rocking) e p o movimento de balango (wangging).
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4 RESULTADOS

4.1 ESCANEAMENTO E OPTIMIZACAO DAS ESTRUTURAS

Devido a utilizacdo de 7 passos de 45 graus de cada diedro no scan da molécula de
trifenilestanho foi obtido um total de 64 conférmeros, podendo ser observado as diferengas de
energias entre cada na Figura 8a e Figura 8b, sendo possivel destacar o 16° conférmero como o
de menor energia encontrado, podendo entdo ser considerado o mais proximo do estado
fundamental da molécula e dessa forma sendo o escolhido para realizar a reotimizacao e analise

de frequéncia.

Figura 8: Grafico 2D do scan trifenilestanho (a) e do cloreto de trifenilestanho (b).
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Fonte: Propria, 2020
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Figura 9: Grafico 3D do scan trifenilestanho (a) e do cloreto de trifenilestanho (b).
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Fonte: Propria, 2020

Com a analise das mudangas ocorridas nas angulagdes dos diedros selecionados do
conformero foi observado uma angulacdo de 14,32° e 51,88° em cada diedro, como
demonstrado na Figura 10a. Além da energia associada de -4174050,79 kcal - mol™*.

Apds a analise dos angulos modificados e da energia foi realizado uma nova

optimizacdo nestas condi¢des e obtido a nova estrutura da molécula, podendo esta ser

visualizada na Figura 11.
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Como as mesmas condigdes de calculos foram utilizadas para o cloreto de
trifenilestanho foram obtidos 64 conférmeros, sendo identificado como o de menor energia
associada o 51°, sendo possivel identifica-lo a partir da Figura 8b. Para este conférmero houve
uma mudanca de 90 e 270 graus em seus diedros, apresentada na Figura 9b, e uma energia
associada de —4459756,60 kcal - mol 1.

Apo6s a identificacdo do possivel estado fundamental da molécula do cloreto de
trifenilestanho foi realizado sua reotimizacao, apresentada na Figura 11

Figura 10: Estrutura 3D do trife  nilestanho (a) e do cloreto de trifenilestanho (b) apds scan em modelo ball
and stick com os carbonos na cor cinza, os hidrogénios na cor branca e o estanho na cor verde musgo

(a) (b)

Fonte: Propria, 2020
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Figura 11: Estrutura 3D do trifenilestanho (a) e cloreto de trifenilestanho (b) ap6s optimizagdo em modelo ball
and stick com os carbonos na cor cinza, os hidrogénios na cor branca e o estanho na cor verde musgo

(a) (b)

Fonte: Propria, 2020

Com o ajuste da molécula de trifenilestanho os valores dos comprimentos de ligacao e
angulos se alteraram para se obter o sistema com menor energia associada, as alteracdes
realizadas podem ser observadas na Tabela 1, enquanto a comparacdo dos valores de
comprimento e angulo de ligacdo entre os atomos do cloreto de trifenilestanho pode ser

observado na Tabela 2.

Tabela 1: Comprimento e angulos das ligacdes do trifenilestanho antes e ap6s célculos

Ligacao o Comprlmento. (A.) < Ligacao o, Angulo (Grau's) N
inicial optimizacio inicial optimizacio
1-2 1.3948 1.4085 2-1-6 120.0029 120.160
1-6 1.3948 1.4082 2-1-20 119.9986 119.981
1-20 1.1 1.0987 1-2-3 119.9969 119.259
2-3 1.3949 1.4084 1-2-21 120.0016 120.375
2-21 1.1 1.0983 6-1-20 119.9985 119.859
34 1.3948 1.4082 1-6-5 119.9996 122.055
3-22 1.1 1.0986 1-6-24 120.0002 118.135
4-5 1.3948 1.4239 3-2-21 120.0015 120.365
4-23 1.1 1.0998 2-3-4 120.0002 120.110
5-6 1.3949 1.4235 2-3-22 119.9999 119.997
5-7 1.1 2.0813 4-3-22 119.9999 119.892
6-24 1.3948 1.0997 3-4-5 120.0033 122.095
7-8 1.3948 2.0818 3-4-23 119.9983 117.950
7-9 1.3948 2.0816 5-4-23 119.9984 119.955
8-15 1.3948 1.4234 4-5-6 119.9972 116.316
8-19 1.3949 1.4239 4-5-7 120.0002 121.755
9-10 1.1 1.4233 6-5-7 120.0029 121.923
9-14 1.3948 1.4238 5-6-24 119.9969 119.807
10-11 1.1 1.4083 5-7-8 120.0015 110.020
10-25 1.3948 1.0997 5-7-9 119.9996 110.060
11-12 1.1 1.4085 8-7-9 120.0002 110.092

11-26 1.3949 1.0987 7-8-15 120.0029 121.950
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Comprimento (A)

Angulo (Graus)

Ligagdo inicial optimizag¢io Ligagdo inicial optimizac¢io
12-13 1.1 1.4084 7-8-19 119.997 121.711
12-27 1.1 1.0983 7-9-10 120.0015 121.949
13-14 1.3949 1.4082 7-9-14 119.9995 121.708
13-28 1.1 1.0986 15-8-19 120.0002 116.331
14-29 1.3948 1.0998 8-15-16 120.0015 122.038
15-16 1.1 1.4082 8-15-30 120.0002 119.799
15-30 1.3948 1.0998 8-19-18 120 122.094
16-17 1.1 1.4085 8-19-34 119.9999 119.939
16-31 1.3949 1.0987 10-9-14 120.0032 116.336
17-18 1.1 1.4084 9-10-11 119.9984 122.034
17-32 1.1 1.0983 9-10-25 119.9984 119.787
18-19 1.3948 1.4082 9-14-13 119.9972 122.095
18-33 1.3948 1.0986 9-14-29 120.0013 119.925
19-34 1.1 1.0998 11-10-25 120.0014 118.176

10-11-12 120.0002 120.166
10-11-26 120.0016 119.862
12-11-26 120.0002 119.972
11-12-13 119.9999 119.267
11-12-27 119.9998 120.368
13-12-27 120.0033 120.365
12-13-14 119.9984 120.097
12-13-28 119.9984 120.005
14-13-28 119.9972 119.897
13-14-29 120.0014 117.979
16-15-30 120.0014 118.160
15-16-17 120.0002 120.166
15-16-31 120.0015 119.859
17-16-31 120.001 119.974
16-17-18 120.0007 119.264
16-17-32 120.0029 120.370
18-17-32 119.9986 120.366
17-18-19 119.9969 120.102
17-18-33 120.0016 120.005
19-18-33 119.9985 119.893
18-19-34 119.9996 117.967

Fonte: Propria, 2020

Tabela 2: Comprimento e angulos das ligacdes do cloreto de trifenilestanho antes e apos célculos

Comprimento (A)

Angulo (Graus)

Ligagdo inicial optimizac¢io Ligagdo inicial optimizac¢io
1 1-2 20.874 20.868 2-1-3 120.0027 113.448
2 1-3 20.869 20.858 2-14 119.9971 113.225
3 1-4 20.932 20912 1-2-6 120.001 122.319
4 2-6 14.201 14.197 1-2-10 119.9993 120.750
5 2-10 14.217 14.209 3-1-4 120.0004 111.247
6 3-11 14.220 14.209 1-3-11 120.003 120.555
7 3-15 14.207 14.205 1-3-15 119.9969 122.568
8 4-16 14.193 14.200 1-4-16 120.0016 121.511
9 4-20 14.195 14.188 1-4-20 119.9994 121.402
10 6-7 14.090 14.093 6-2-10 120 116.931
11 6-21 10.993 10.995 2-6-7 120.0033 121.751
12 7-8 14.083 14.079 2-6-21 119.9966 120.191
13 7-22 10.978 10.986 2-10-9 120.0022 121.760
14 8-9 14.083 14.085 2-10-25 119.9991 120.074
15 8-23 10.991 10.985 11-3-15 120.0002 116.871
16 9-10 14.090 14.087 3-11-12 120.0019 121.812
17 9-24 10.983 10.986 3-11-26 120.0002 120.007
18 10-25 11.004 11.002 3-15-14 119.9999 121.774



29

Comprimento (A)

Angulo (Graus)

Ligagdo inicial optimizag¢io Ligagdo inicial optimizac¢io
19 11-12 14.085 14.088 3-15-30 119.9999 120.191
20 11-26 11.002 11.001 16-4-20 120.0033 117.086
21 12-13 14.082 14.084 4-16-17 119.9982 121.685
22 12-27 10.984 10.986 4-16-31 119.9985 120.303
23 13-14 14.083 14.083 4-20-19 119.9974 121.665
24 13-28 10.986 10.986 4-20-35 120.0015 119.655
25 14-15 14.088 14.090 7-6-21 120.001 118.056
26 14-29 10.991 10.986 6-7-8 120.0003 120.079
27 15-30 10.985 10.996 6-7-22 120.0016 119.863
28 16-17 14.089 14.089 8-7-22 120 120.058
29 16-31 11.012 11.001 7-8-9 120.0002 119.422
30 17-18 14.085 14.083 7-8-23 155.24 120.291
31 17-32 10.983 10.986 9-8-23 119.9998 120.287
32 18-19 14.090 14.082 8-9-10 120.0035 120.056
33 18-33 10.981 10.985 8-9-24 119.9978 120.072
34 19-20 14.087 14.092 10-9-24 119.9987 119.872
35 19-34 10.980 10.987 9-10-25 119.9973 118.164
36 20-35 11.002 11.007 12-11-26 120.0014 118.181
37 11-12-13 120.0012 120.033
38 11-12-27 120.0007 119.902
39 13-12-27 120.0011 120.065
40 12-13-14 120 119.438
41 12-13-28 119.9998 120.288
42 14-13-28 155.2396 120.274
43 13-14-15 120.0001 120.071
44 13-14-29 120.0035 120.053
45 15-14-29 119.9981 119.876
46 14-15-30 119.9984 118.031
47 17-16-31 119.9974 118.012
48 16-17-18 120.0015 120.043
49 16-17-32 120.001 119.889
50 18-17-32 120.0007 120.068
51 17-18-19 120.0027 119.441
52 17-18-33 119.9971 120.263
53 19-18-33 120.001 120.296
54 18-19-20 119.9993 120.081
55 18-19-34 120.0004 120.049
56 20-19-34 120.003 119.871
57 19-20-35 119.9969 118.680

Fonte: Propria, 2020

Na Figura 12 ¢ apresentado uma comparag@o entre os valores de comprimento apos o

scan e apOs a otimizagao através do grafico para o trifenilestanho e o cloreto de trifenilestanho.
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Figura 12: Comprimento entre atomos do trifenilestanho (a) e cloreto de trifenilestanho (b) antes do scan e apds
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4.2 ESPECTROSCOPIA

Com os célculos dos vibracionais da molécula de trifenilestanho foi obtido seu espectro

infravermelho, contendo os modos normais e sua interpolagdo, representada na Figura 13.



Intensidade Infravermelho (u.a.)

Figura 13: Espectro vibracional infravermelho do trifenilestanho
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Para uma melhor visualizagdo dos modos normais a Figura 13. foi dividida na Figura

14 e Figura 15, onde a primeira contém a regido de frequéncia entre 0 cm™ e 2000 cm™ e a

segunda contém a regido entre 3100cm™ e 3600cm™.
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Figura 14: Espectro vibracional infravermelho do trifenilestanho entre 0 cm™ € 2000 cm™!
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Figura 15: Espectro vibracional infravermelho do trifenilestanho entre 3100 cm™ € 3600 cm’!
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Na Figura 14 possivel destacar o pico na frequéncia de 277,47 cm™, com um PED de
47% e possuindo os assinalamentos [vSn7C5], [Sn7C5], [BC6C5Sn7] e [BC15C8Sn7]
representando os movimentos de estriamento e deformacgao no plano. A frequéncia de 774,27
cm™' com o PED equivalente a 64% e assinalamentos [tH22C3C4C5], [tH27C12C13C14],
[tH21C2C1C6] e [tH28C13C14C9] com movimentos de torgdo. A frequéncia 1546,46 cm’!
sendo o PED equivalente a 40% e apresentando os assinalamentos [BH26C11CI12],
[BH27C12C13], [BH28C13C14] e [BH32C17C18] representando movimentos de deformagao
no plano.

Na Figura 15 se destaca os assinalamentos [vC19H34] com PED de 72% e [vC17H32],
[vVC16H31] e [vC19H34] com PED de 10% na frequéncia de 3179,90 cm™, além do pico na
frequéncia de 3471,05 cm’! com um PED igual a 89%, assinalamentos [vC16H31], [vC17H32]
e [vVC18H33] representando um movimento do tipo estriamento.

Outro espectro obtido a partir dos célculos foi o Raman, que pode ser observado na
Figura 16, e com mais detalhes na Figura 17 e Figura 18. Nas figuras ¢ possivel observar os
picos dos modos normais ocorrendo nas frequéncias de 1058,53 cm™', com PED igual a 59% e
os  assinalamentos  [tH32C17C18C19], [tH33C18C19C8], [tH21C2CIC6] e
[tH30C15C16C17], expressando movimentos do tipo tor¢do. 1726,61 cm™ com assinalamentos
[vCIC2], [vCIC6], [vC2C3], [vC3C4], [vC10C11], [vC14C14], [vC15C16] e [vC17C18],
representando um movimento de estriamento com PED de 62% e os assinalamentos

[BH30C15C16], [BH20C1C6], [BH22C3C4] e [BH33CI18C19] a partir dos movimentos de
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deformacdo do plano com PED igual a 17%. As ultimas frequéncias possiveis de destacar ¢ em

3179,90 cm™ e 3471,05 cm™! que ja foi destacada no espectro infravermelho.

Figura 16: Espectro vibracional Raman do trifenilestanho.
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Figura 17: Espectro vibracional Raman do trifenilestanho entre 0 cm™ e 2000 cm™!
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Figura 18: Espectro vibracional Raman do trifenilestanho entre 31000 cm™ ¢ 3700 cm’!
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Fonte: Propria, 2020
Para os calculos referentes ao cloreto de trifenilestanho também foram obtidos os
espectros vibracionais de infravermelho e Raman, sendo o primeiro apresentado na Figura 19

e destacado na Figura 20 e Figura 21.

Figura 19: Espectro vibracional infravermelho do cloreto de trifenilestanho
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Figura 20: Espectro vibracional infravermelho do cloreto de trifenilestanho entre 0 cm-! € 2000 cm™!
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Figura 21: Espectro vibracional infravermelho do cloreto de trifenilestanho entre 3200 cm™! € 3800 cm!
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A partir da intensidade dos modos normais, se destacar a frequéncia de 276,17 cm’!,
com PED 57% e assinalamentos [vSn1C2] e [vSn1C2] ao realizar o movimento de estiramento,
além do movimento gerado especificamente pelo cloro na frequéncia de 395,73 cm™ através do
assinalamento [VSN1CL5] com PED de 96%, e na frequéncia de 1549,11 cm! s16 s42
apresentando assinalamentos [vC6C7], [vC8C9], [vC9C10], [vC16C17], [vC18CI19] e
[vC1920] com PED igual a 12% e movimento de estriamento, além dos assinalamentos
[BH33C18C19], [BH32C17C18], [BH23C8C9] e [PH22C7C8] com o PED de 45% e
movimento de deformacdo no plano. Para as frequéncias acimas de 3000 cm™ so ocorre é
possivel destacar a frequéncia de 3460,61 cm™ sendo o PED igual a 94% e os assinalamentos

[VC17H32] e [vC19H34] a partir de da vibracdo de estriamento.



36

No espectro Raman apenas se destaca o assinalamento [vC17H32] e [vC19H34] em

3460,61 cm™, sendo 0 mesmo do espectro infravermelho. Podendo ser observado na Figura 22

e Figura 23.
Figura 22: Espectro vibracional Raman do cloreto de trifenilestanho
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Figura 23: Espectro vibracional Raman do cloreto de trifenilestanho entre 3200 cm™ e 3800 cm’!
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Ao comparar os espectros vibracionais de infravermelho ¢ Raman de ambas as
moléculas, a partir da Figura 24 e Figura 25, ¢ possivel identificar que para ambos os espectros

as duas moléculas se assemelham na maioria dos modos normais, existindo poucas diferengas
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como proximo as frequéncias de 300cm™!, 400cm™, 1500cm™ e 3150cm™ para o espectro
infravermelho e na intensidade dos modos nas frequéncias abaixo de 2000cm™ do espectro
Raman. Outro ponto de bastante destaque é na frequéncia 3179,90 cm™!, de forma que a
presenca do cloro no cloreto de trifenilestanho provoca o deslocamento do modo normal

presente nesta posi¢do para a frequéncia de 3460,61cm™.

Figura 24: Espectro vibracional infravermelho de ambas as moléculas

IARRARRARE RARERARERN RERRRLRLRY RAREARARER ”"""'Y'""""l""""'Y""""' '

\
— Trifenilestanho | -

Cloreto de trifenilestanho 7

I
r
r
|
T
|
L
1
L
|
!
|
|
|
0
T
I
T
I
r
r
’
'
'
I
1
1
|
|
T
|
0
T
T
T
I
r
r
'
'
'
I
1
1
|
|
|
|
T
I
T
T
T
T
r
r
r
'
'
I
1
1
|
|
|
|
0
|
T
T
T
T
r
r
r
'
'
'
L

Intensidade Infravermelho (u.a.)

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Frequéncia (cm™)
Fonte: Propria, 2020




Atividade Raman (u.a.)

Figura 25: Espectro vibracional Raman de ambas as moléculas
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5 CONSIDERACOES FINAIS

O grande aumento do uso de agrotdxicos no Brasil traz preocupagdes quanto a saude da
populagdo que se encontra exposta a estas formas de controle de pragas seja durante o cultivo
ou através da ingestdo de alimentos ou da 4gua contaminada, tornando necessario que haja um
conhecimento mais profundo quanto as caracteristicas fisicas e biologicas destes tipos de
compostos. Porém, devido a grande variedade de agrotoxicos existentes muitos destes se
encontram sem estudos de suas caracteristicas, como exemplo € possivel citar o trifenilestanho
e o cloreto de trifenilestanho, ao qual o trabalho buscou identificar suas propriedades basicas.

A partir do objetivo inicial de caracterizar as propriedades estruturais e vibracionais do
trifenilestanho e do cloreto de trifenilestanho foi possivel estabelecer com éxito um possivel
estado fundamental para a estrutura de ambas as moléculas, de acordo com o conférmero de
menor energia.

Quanto as propriedades vibracionais das moléculas, foi possivel identificar os modos
normais de vibra¢ao de cada molécula e observar o quao parecidas sdo seus espectros, sendo
este um resultado esperado devido a semelhanga entre ambas as moléculas, no qual elas se
diferenciam apenas pela presenga do cloro no cloreto de trifenilestanho.

Como o trabalho busca apenas caracterizar as propriedades estruturais e vibracionais se
torna necessario a realizagdo da andlise de outras propriedades de ambas as moléculas, como
sua reatividade com outros elementos, bem como sua interagdo com outros ambientes, para se

obter um melhor embasamento tedrico sobre estas moléculas.
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APENDICE A — RESULTADO SCAN TRIFENILESTANHO

Tabela 3:Resultado scan trifenilestanho

41

Angulo (graus) Energy Energy
Passo AE
01 02 (Hartree) (kcal/mol)

1 0 60,01192 -6651,78 -4174049 1,530118
2 0 105,0119 -6651,78 -4174051 0,212098
3 0 150,0119 -6651,78 -4174050 0,314633
4 0 195,0119 -6651,78 -4174049 1,564192
5 0 240,0119 -6651,78 -4174049 1,523341
6 0 285,0119 -6651,78 -4174051 0,186558
7 0 330,0119 -6651,78 -4174050 0,517632
8 0 375,0119 -6651,78 -4174049 1,558042
9 45 60,01192 -6651,78 -4174050 1,163151
10 45 105,0119 -6651,78 -4174050 1,192267
11 45 150,0119 -6651,78 -4174049 1,601905
12 45 195,0119 -6651,78 -4174051 0,026795
13 45 240,0119 -6651,78 -4174050 1,139117
14 45 285,0119 -6651,78 -4174050 1,179089
15 45 330,0119 -6651,78 -4174049 1,481235
16 45 375,0119 -6651,78 -4174051 0

17 90 60,01192 -6651,77 -4174048 2,502757
18 90 105,0119 -6651,77 -4174048 2,581196
19 90 150,0119 -6651,78 -4174049 1,625437
20 90 195,0119 -6651,78 -4174050 1,181286
21 90 240,0119 -6651,77 -4174048 2,482237
22 90 285,0119 -6651,77 -4174048 2,575862
23 90 330,0119 -6651,78 -4174049 1,751189
24 90 375,0119 -6651,78 -4174050 1,167731
25 135 60,01192 -6651,77 -4174048 2,782814
26 135 105,0119 -6651,78 -4174049 1,416037
27 135 150,0119 -6651,78 -4174050 1,189381
28 135 195,0119 -6651,78 -4174049 1,822349
29 135 240,0119 -6651,77 -4174048 2,800886
30 135 285,0119 -6651,78 -4174049 1,402294
31 135 330,0119 -6651,78 -4174050 1,179717
32 135 375,0119 -6651,78 -4174049 1,850587
33 180 60,01192 -6651,78 -4174049 1,518321
34 180 105,0119 -6651,78 -4174051 0,17953
35 180 150,0119 -6651,78 -4174050 0,309927
36 180 195,0119 -6651,78 -4174049 1,568145
37 180 240,0119 -6651,78 -4174049 1,489079
38 180 285,0119 -6651,78 -4174051 0,176079
39 180 330,0119 -6651,78 -4174050 0,494163
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Angulo (graus) Energy Energy
Passo AE
01 02 (Hartree) (kcal/mol)
40 180 375,0119 -6651,78 -4174049 1,557164
41 225 60,01192 -6651,78 -4174050 1,153173
42 225 105,0119 -6651,78 -4174049 1,481988
43 225 150,0119 -6651,78 -4174049 1,558481
44 225 195,0119 -6651,78 -4174051 0,02441
45 225 240,0119 -6651,78 -4174050 1,161205
46 225 285,0119 -6651,78 -4174049 1,410452
47 225 330,0119 -6651,78 -4174049 1,460088
48 225 375,0119 -6651,78 -4174051 0,021335
49 270 60,01192 -6651,77 -4174048 2,477908
50 270 105,0119 -6651,77 -4174048 2,641938
51 270 150,0119 -6651,78 -4174049 1,611757
52 270 195,0119 -6651,78 -4174050 1,182729
53 270 240,0119 -6651,77 -4174048 2,482237
54 270 285,0119 -6651,77 -4174048 2,598954
55 270 330,0119 -6651,78 -4174049 1,766375
56 270 375,0119 -6651,78 -4174050 1,13416
57 315 60,01192 -6651,77 -4174048 2,801012
58 315 105,0119 -6651,78 -4174049 1,355419
59 315 150,0119 -6651,78 -4174050 1,175826
60 315 195,0119 -6651,78 -4174049 1,836656
61 315 240,0119 -6651,77 -4174048 2,788211
62 315 285,0119 -6651,78 -4174049 1,361506
63 315 330,0119 -6651,78 -4174050 1,183294
64 315 375,0119 -6651,78 -4174049 1,827745

Fonte: Propria, 2020



APENDICE B —- RESULTADO SCAN DO CLORETO TRIFENILESTANHO

Tabela 4: Resultado scan do cloreto de trifenilestanho
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Angulo (graus) Energy Energy
Passo AE
01 02 (Hartree) (kcal/mol)
1 0,00 0,00 -7107,08 -4459756,45 0,15
2 0,00 45,00 -7107,08 -4459756,11 0,49
3 0,00 90,00 -7107,08 -4459756,08 0,52
4 0,00 135,00 -7107,08 -4459756,55 0,05
5 0,00 180,00 -7107,08 -4459756,47 0,13
6 0,00 225,00 -7107,08 -4459756,16 0,45
7 0,00 270,00 -7107,08 -4459756,16 0,44
8 0,00 315,00 -7107,08 -4459756,58 0,03
9 45,00 0,00 -7107,08 -4459754,90 1,70
10 45,00 45,00 -7107,08 -4459756,09 0,51
11 45,00 90,00 -7107,08 -4459756,27 0,33
12 45,00 135,00 -7107,08 -4459756,41 0,19
13 45,00 180,00 -7107,08 -4459756,19 0,41
14 45,00 225,00 -7107,08 -4459756,11 0,50
15 45,00 270,00 -7107,08 -4459756,28 0,32
16 45,00 315,00 -7107,08 -4459756,44 0,16
17 90,00 0,00 -7107,08 -4459756,28 0,33
18 90,00 45,00 -7107,08 -4459756,53 0,07
19 90,00 90,00 -7107,08 -4459756,59 0,01
20 90,00 135,00 -7107,08 -4459755,55 1,05
21 90,00 180,00 -7107,08 -4459756,21 0,39
22 90,00 225,00 -7107,08 -4459756,50 0,10
23 90,00 270,00 -7107,08 -4459756,55 0,06
24 90,00 315,00 -7107,08 -4459755,54 1,06
25 135,00 0,00 -7107,08 -4459756,50 0,10
26 135,00 45,00 -7107,08 -4459756,26 0,35
27 135,00 90,00 -7107,08 -4459755,57 1,04
28 135,00 135,00 -7107,08 -4459755,15 1,45
29 135,00 180,00 -7107,08 -4459756,52 0,08
30 135,00 225,00 -7107,08 -4459756,29 0,31
31 135,00 270,00 -7107,08 -4459755,67 0,94
32 135,00 315,00 -7107,08 -4459755,16 1,44
33 180,00 0,00 -7107,08 -4459756,43 0,17
34 180,00 45,00 -7107,08 -4459756,13 0,47
35 180,00 90,00 -7107,08 -4459756,13 0,48
36 180,00 135,00 -7107,08 -4459756,55 0,05
37 180,00 180,00 -7107,08 -4459756,48 0,12
38 180,00 225,00 -7107,08 -4459756,16 0,45
39 180,00 270,00 -7107,08 -4459756,13 0,47
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Angulo (graus) Energy Energy
Passo AE
01 02 (Hartree) (kcal/mol)
40 180,00 315,00 -7107,08 -4459756,55 0,05
41 225,00 0,00 -7107,08 -4459756,15 0,45
42 225,00 45,00 -7107,08 -4459756,08 0,52
43 225,00 90,00 -7107,08 -4459756,26 0,34
44 225,00 135,00 -7107,08 -4459756,46 0,15
45 225,00 180,00 -7107,08 -4459756,20 0,41
46 225,00 225,00 -7107,08 -4459756,12 0,48
47 225,00 270,00 -7107,08 -4459756,31 0,29
48 225,00 315,00 -7107,08 -4459756,42 0,18
49 270,00 0,00 -7107,08 -4459756,25 0,35
50 270,00 45,00 -7107,08 -4459756,52 0,08
51 270,00 90,00 -7107,08 -4459756,60 0,00
52 270,00 135,00 -7107,08 -4459755,60 1,00
53 270,00 180,00 -7107,08 -4459756,15 0,45
54 270,00 225,00 -7107,08 -4459756,51 0,09
55 270,00 270,00 -7107,08 -4459756,58 0,02
56 270,00 315,00 -7107,08 -4459755,62 0,98
57 315,00 0,00 -7107,08 -4459756,56 0,04
58 315,00 45,00 -7107,08 -4459756,27 0,34
59 315,00 90,00 -7107,08 -4459755,61 0,99
60 315,00 135,00 -7107,08 -4459755,21 1,39
61 315,00 180,00 -7107,08 -4459756,49 0,11
62 315,00 225,00 -7107,08 -4459756,29 0,31
63 315,00 270,00 -7107,08 -4459755,62 0,99
64 315,00 315,00 -7107,08 -4459755,30 1,31

Fonte: Propria, 2020



