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Estudo te6rico do complexo de coordenacao de Cu(ll) com 1,10-fenantrolina e L-serina
Ramos, M.C.(1); Viana, J.R.(1); Santos, A.O.(1); Lage, M.R.(1);
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A compreenséo de propriedades e da formacado de complexos de coordenacao constituidos de
fons de metais de transicdo, com aminoacidos e agentes quelantes como ligantes, é objeto de
estudo de diversos pesquisadores, ja que esses complexos sdo importantes, apresentando
diversas aplicacdes. Deste modo, estudos tedricos tém sido realizados, viabilizando a analise de
arranjos estruturais, eletrénicos e termodindmicos de complexos de coordenacdo. Neste
trabalho, calculos DFT foram realizados no estudo de complexo formado a partir da coordenacéo
de cobre(ll) a 1,10-fenantrolina, L-serina e a uma molécula de 4gua. Os célculos DFT foram
realizados com o software Gaussinal6, utilizando o funcional PBE1PBE, com o conjunto de
funcBes de base 6-311++G(d,p) para o atomos H, N, C e O, enquanto o conjunto de fun¢fes de
base SDD, incluindo o pseudo-potencial, foi usado para para o Cu. O efeito de solvatacdo foi
considerado nos calculos, utilizando o método de solvatagdo implicita IEFPCM e o solvente
metanol. A geometria otimizada mostra que o ion Cu(ll) é cercado por cinco atomos ligantes, o
que corresponde a geometria piramidal quadrada. A variacédo da energia de Gibbs e variacédo de
entalpia, correspondentes a complexacao, sdo -188,65 e -219,86 kcal/mol, respectivamente. O
mapa de potencial eletrostético indicou que as regides mais nucleofilicas correspondem a regido
do ligante 1,10-fenatrolina e ao redor do ion Cu(ll), enquanto regides eltrofilicas estdo préximas
aos atomos de O no complexo. Os orbitais moleculares de fronteira calculados mostram o HOMO
presente principalmente no outro ligante, o aminoacido, e ao redor do Cu(ll), ao passo que o
LUMO esta mais concentrado na fenantrolina, sendo as energias desses orbitais -7,50 e -2,74
eV, respectivamente. O gap(HOMO-LUMO), portanto, é de 4,76 eV, 0 que sugere que 0
complexo seja estavel. Os valores dos indices de reatividade quimica calculados, potencial
guimico, dureza e maciez, sdo de -5,12, 2,38 e 0,42 eV, respectivamente. Em geral, os
parametros geomeétricos observados a partir da geometria otimizada obtida estdo em boa
concordancia com resultados experimentais disponiveis na literatura. A partir dos parametros
termodindmicos calculados, confirmamos que a formacdo do complexo € espontanea e
exotérmica, com o valor de potencial quimico calculado também indicando que o complexo seja
estavel. R. M. Esparza, E. Molins, J. L. B. Penalva, L. R. Ramirez, R. Reddn, Acta Cryst. C, v.
51, p. 1505, 1995. N. T. Rahmouni, N. H. Bensiradj, S. A. Megatli, S. Djebbar, O. B. Baitich,
Spectrochim. Acta Part A: Molec. Biomolec. Spectrosc. v. 213, p. 235, 2019.



