XXVII SIC
1Saléo de Iniciac&o Cientifica

Evento Saldo UFRGS 2015: SIC - XXVII SALAO DE INICIACAO
CIENTIFICA DA UFRGS

Ano 2015

Local Porto Alegre - RS

Titulo Influéncia dos éxidos de fosfinas na estabilizacdo de nanoparticulas
de prata

Autor CAMILA ISERHARDT DA SILVA

Orientador MAXIMILIANO SEGALA




Influéncia dos oxidos de fosfinas na estabilizacéte nanoparticulas de prata
Autor: Camila Iserhardt da Silva e Orientador: Makiano Segala

Departamento de Fisico-Quimica, Instituto de Quaiiniversidade Federal do Rio Grande
do Sul

Metais cunhaveis como o Cu, a Ag e o Au séo codbsgpor serem quimicamente
inertes; entretanto, nos anos 70, o grupo do Pasfavano reportou a atividade de compostos
de Au na reacéao de transferéncia oxigénio/hidragéma reducéo de NO por hidrogénio [1].
Sabe-se atualmente que esta reatividade do Auidodawanoparticulas menores que 2 nm.
Apesar dos compostos de Au serem extensamenteadssjcha ainda poucos trabalhos com
Ag, sendo um deles o publicado pelo Bigioni efZJIino qual o0 MAga4(p-MBA)30 é descrito,
sendo M um metal alcalino. Professor Piet van Legupublicou recentemente [3] um estudo
sobre a utilizacdo de fosfinas secundarias pastabizacdo de nanoparticulas de Ru. Como
as propriedades oticas e eletronicas de clustetdlioos sdo determinadas pelo tamanho, &
importante entender como estas mudam no regimandanhos diminutos, sendo que neste
trabalho estudamos a interacao de fosfinas sedasdadl com nanoparticulas de prata [2] com
0 objetivo de descrever a natureza das interagds®ltes entre elas como fizemos recente-
mente para complexos trinucleares de Cu, Ag e Au [4

Geometrias foram otimizadas com a Teoria do Fuiatide Densidade (DFT) utili-
zando-se o funcional de troca-correcdo BP86 enuotmgom correcéo de disperséo par-a-par
de Grimme, correcéo relativistica ZORA e uma bagketzeta de Ahlrichs nos programas Orca
[5] e Gaussian [6].

Estudando-se o equilibrio tautomérico do compo€#éiPh no qual o H pode estar
ligado tanto ao P (Estrututy como ao O (Estruturd), observa-se quelé 0,004084 H (cerca
de 2,56 kcal/mol) mais estavel (e que esta de acordo com o reportado experinnesitdé.
Apesar disso é atribuida a Estrut@ra complexacdo com a Ag produzindo a Estrudu(fas-
gquemal em [3]). A energia total da Estrutua de -1908,03758313 H a qual € 0,0602806 H
(cerca de 37,83 kcal/mol) mais estavel que a sasfrdgmentos que a compde, demonstrando
assim a estabilidade resultante da interacao estigantes fosfinas e o atomo de Ag. Estudos
da interagcdo entre a nanoparticula de Ag repoead{?] e ligantes fosfinas estdo em curso.
Para tanto utilizaremos a técnica de analise dendgasicao de energia (EDA) para avaliar as
interacOes entre os fragmentos ligados de formalbame ao realizado em [4].
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