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DESENVOLVIMENTO DE FLUXOS DE CARGAS E FLUXOS DE DIPOLOS PARA
INTENSIDADES VIBRACIONAIS DA REGIAO DO INFRAVERMELHO

Sérgio Henrique Dias Marques Faria (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Roy Edward Bruns
(Orientador), Instituto de Quimica - IQ, UNICAMP

Durante mais do que trinta anos nosso grupo de pesquisa determinou tensores polares atdmicos
para quase todas as moléculas para as quais as intensidades no infravermelho de bandas
fundamentais foram medidas. Estes tensores foram usados para formar um banco de dados de
parémetros atdbmicos invariantes as transformacgbes de similaridade. Nesse projeto, o calculo de
cargas, dipolos atdémicos, fluxos de carga e fluxos de dipolos das moléculas NH3, NF;, PH; e PF;
foi utilizado para analisar a importancia do par isolado dos atomos do grupo V A nas intensidades
das bandas no infravermelho. Os calculos foram realizados com o programa Gaussian 98 no nivel
perturbacdo de Mgller-Plesset de 22 ordem (MP2) com a funcdo de base 6-311++G (3d,3p). Os
resultados mostraram que fluxos de carga sao mais importantes para as coordenadas normais de
estiramento do que para as de deformacao, exceto para o NH; Para todas as moléculas, os fluxos
de dipolo atdbmico sdo maiores para as coordenadas normais de estiramento do que para as de
deformagédo. Fluxos de carga sao mais importantes do que fluxos de dipolos para as intensidades
de deformagdo do NHj;. Os resultados indicam que as contribuigdes de carga, se nao sao

predominantes, sdo importantes na determinagao de todas as intensidades.
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