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Introducio

Cianopoliinos, de formula geral HC,N (= 1,3, 5, ...), tém sido objeto de amplo
estudo laboratorial e radioastrondmico. Contudo, pouco s¢ sabe sobre seus isGmMeros, os
isocianopoliinos, de férmula geral HC,.,NC. Alguns membros destas duas familias
moleculares ja foram detectados em nuvens interestelares e tal fato € importante para
ilustrar o papel que reagdes fon-molécula desempenham na formagéo de grandes cadeias
moleculares nestes ambientes astrofisicos.' Com o intuito de fornecer dados para futuras
deteccdes no meio interestelar, o objetivo deste trabalho € estimar a eficiéncia de dois
métodos da Teoria do Funcional de Densidade (DFT), o B3LYP ¢ 0 MPWIK, na
determinagio dos momentos de dipolo dessas moléculas com n = 1 até 7, quando
utilizadas as bases cc-pVQZ e aug-cc-pVQZ.

Resultados e Discussiio

Os resultados obtidos estdo apresentados na Tabela 1. De forma geral, os
momentos de dipolo fornecidos pelo método B3LYP sdo mais préximos dos valores
experimentais do que aqueles dados pelo MPW LK. Além disso, em ambos 0s métodos,
a adicdo de fungdes difusas tem pouco efeito sobre os resultados obtidos, acarretando
diferengas maximas de 0,02 Debye.

Tabela 1: Momentos de dipolo teéricos & experimentais {Debye) de cianopoliinos & isocianopoliinos.
B3LYP/ B3ILYP/ MPWIK/ MPWIK/

Molécula cc-pVQZ _aug-cc-pvVOZ cc-pVQZ  aug-ce-pVQZ Exp.
HNC 3,06 3,06 3,06 3,06 3,05°
HC,NC 2,94 2.95 2,84 2,85 2,93°
HC,NC 3,26 3,27 3,09 3,09 -
HCNC 3,58 - 3,34 3,34 -
HCN 3,02 3,04 3,08 3,10 2.99*
HC;N 3,87 3,89 3,92 3,94 3,73°
HCN 4,64 4,66 4,65 4.67 4,33°

Conclusoes

E possivel concluir que o método B3LYP apresenta resultados mais proximos
dos experimentais do que o MPWIK e que 0 uso da base aug-cc-pVQZ ndo melhora os
resultados com ambos os métodos utilizados, quando comparada com a base cc-pVQZ.
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