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As propriedades geométricas e elétricas das moléculas 4,4-(disulfane-
1,2-diyl)bis(5-methyl-2h-1,3-dithiol-2-one) e  4,4-(diselananel,2-diyl)bis(5-
methyl-2H-1,3-dithiol-2-one) foram incialmente estudadas a partir de dezenove
solventes. A fim de simular o efeito dos solventes foi utilizado o modelo
continuo polarizavel por meio da teoria do funcional da densidade em conjunto
com a funcdo base B3LYP/6-311+G(d), para obter os valores dos angulos
entre os atomos, medidas de distancias entre os atomos, desvio medio
quadratico, que é uma sobreposicdo entre a fase gasosa (vacuo) e o solvente,
distdncia maxima entre os atomos, orbital molecular mais alto ocupado
(HOMO) e o orbital molecular mais baixo desocupado (LUMO), e o gap de
energia, que é a diferenca de energia entre os orbitais . O solvente Mistura n-
MetilFormamida apresentou os melhores valores no desvio médio quadréatico
de 0,1623 A ( sendo, 1 A = 10 m), na distancia méaxima com o valor de
0,2609 A , Gap de energia de 3,8798 eléctron-Volt e momento dipolo de 0,4822
em Debye (sendo, 1D = 3,33564*10°° C) na molécula 4,4-(disulfane-1,2-
diyl)bis(5-methyl-2h-1,3-dithiol-2-one) e para molécula 4,4-(diselananel,2-
diyl)bis(5-methyl-2H-1,3-dithiol-2-one) foram dois solventes que obtiveram
maiores valores, sendo o solvente Formamida com maiores para a distancia
méaxima de 0,2278 A e desvio médio quadratico de 0,1413 A e o solvente
Mistura n-MetilFormamida que obteve melhores valores para o gap de energia
de 4,0626 eléctron-Volt e momento dipolo de 1,1153 em Debye. Portanto, além
de observar os maiores valores de otimizagdo em cada solvente, observou-se

também que os valores de desvio médio quadratico, distancia maxima, gap de



energia e momento dipolo aumentam proporcionalmente com a constante
dielétrica de cada solvente (1.43 < ¢ > 181.560).



