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ESTUDO TEORICO SOBRE A FORMAC;AO DE COMPLEXOS EM MISTURAS DE BENZENO E
127 DISULFETO DE CARBONO. Fabiano S. Rodembusch, Fabiano V. Pereira, Paolo Roberto Livotto, Nadya Pesce
da Silveira (Departamento de Fisico-Quimica, Instituto de Quimica, UFRGS).

A utilizacdo de calculos teéricos na investigacdo de propriedades de sistemas moleculares formadores de ligagGes de van der
Waals, tém crescido muito nos Ultimos anos. O principal objetivo tem sido o estudo das propriedades espectroscopicas,
elucidativas das forgas intermoleculares, as quais sdo responséveis pela estabilidade destes sistemas. O objetivo deste trabalho foi
investigar a natureza da interacdo intermolecular entre moléculas de benzeno e dissulfeto de carbono através de célculos tedricos
"ab initio". Inicialmente foram definidas diversas estruturas provaveis de serem formadas entre os dois compostos, as quais foram
tratadas computacionalmente com a finalidade de obter-se as estruturas mais estaveis, através de uma minimizacéo energética.
Posteriormente foram feitos céalculos envolvendo correlacéo eletronica para otimizar as energias obtidas. Para a execugdo dos
calculos foram utilizados os recursos computacionais do CESUP-UFRGS através do software Unichem30. Os resultados
preliminares demonstraram haver uma estrutura termodinamicamente mais estivel neste sistema. Os dados obtidos vém
enriquecer as informacdes ja existentes sobre o sistema bezeno/dissulfeto de carbono, fornecendo dados mais precisos que o0s
existentes.
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