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Introdução Parte Experimental
Vários compostos trinucleares de rutênio contendo ponte oxo do

tipo Ru3O(RCOO)6L3 são relatados na literatura contendo uma

variedade de ligantes carboxilato (RCOO-), como acetato ou

formato, e de moléculas (grupos L), como piridina ou água, na

esfera de coordenação metálica. Alguns destes complexos são

bastante conhecidos pela sua grande atividade catalítica na

oxidação de alcoóis, cicloexeno e cicloexano.[1,2]
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Desta maneira, há um grande interesse

no estudo do comportamento deste tipo

de compostos. Este projeto visa a síntese

e a caracterização de um composto

trinuclear de rutênio, utilizando, como

ligante carboxilato, o tereftalato, que

apresentaria grupos carboxilato livres nas

extremidades dos ligantes RCOO-.
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A partir do desenvolvimento deste projeto de pesquisa, pôde-se

concluir que:

- Estudos de modelagem molecular usando cálculos computacionais

geraram uma geometria otimizada com energia negativa, indicando

que o complexo pode existir em termos termodinâmicos;

- A síntese do complexo trinuclear de Ru(III) utilizando ácido

tereftálico como ligante carboxílico produziu um sólido escuro;

- Os espectros nas regiões do infravermelho e do ultravioleta e

visível do sólido obtido se assemelham com os espectros do

trinuclear de Ru(III) utilizando acetato como ligante carboxilato,

concordando com a obtenção do complexo pretendido.
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IV
MODELAGEM MOLECULAR

Otimização da geometria por MM+ e cálculo dos orbitais

moleculares pelo método semi-empírico ZINDO/S utilizando um

algoritmo de gradiente conjugado de Polak-Ribiere.

SOMO

-6.815912 eV
LUMO

-3.690443 eV


