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CLORACAO DO ANISOL, TOLUENO E NITROBENZENO COM ACIDO TRICLOROISOCIANURICO (ATCI):
ASPECTOS COMPUTACIONAIS SOBRE A REATIVIDADE E REGIOSSELETIVIDADE
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Departamento de Quimica, Universidade Federal da Paraiba Campus I, 58059-900 Jodo Pessoa - PB, Brasil
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Figura 18. Valor calculado (B3LYP 6-311++G(d,p)//MP2 6-311++G(d,p)) para a energia L.UM.O. (em eV: I eV = 96,5 kJ mol’' ou 1 eV = 23,06 kcal
mol’)
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Figura 28. Estruturas otimizadas em nivel computacional DFT/B3LYP6-311++G(d,p) no estudo da cloragdo do anisol. Representamos somente uma das
Sformas canénicas para cada estrutura
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Figura 3S. Estruturas otimizadas por DFT/B3LYP6-311++G(d,p) no estudo da cloragdo do tolueno com ATCI. Representamos somente uma das formas
candnicas para cada estrutura
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Figura 4S. Estruturas otimizadas por DFT/B3LYP6-311++G(d,p) no estudo da cloragdo do nitrobenzeno com ATCI. Representamos somente uma das formas
candnicas para cada estrutura
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Tabela 18S. Energias calculadas para 2,4, 5-8 no nivel de célculo Tabela 4S. € +G° ¢ AG® (u.a. e kcal mol™!) entre 9-12, 2 ¢ 4. Unidade
DFT/B3LYP 6-311 ++ G(d,p).Unidade atdomica = u.a. = 627,503 atdmica = u.a. = 627,503 kcal mol!
kcal mol™!

Hartree (u.a) kcal mol”!
e+ZPE(ua) e+H@ua) e+Gua) £ +G° (9+2) 2156501212 -1353210.980033
> -346.735248 346727390 -346.766360 £ +G° (10+4) 2156342810 -1353115.894989
6 806662850 -806.653245 806697274 ¢ 1 Go (1144) 2156336057 -1353107.344775
! 806638169 -806.628555 806672370 ¢ G0 (1244) 2156345781 -1353113.446614
8 -806.668826  -806.659292  -806.703069 AGh_ (1044 (942) +0.15840 40040
2 1884920102 184908171 1884958961 " Ly 000, 0165155 103,64
4 1424848419 1424837712 1424886027 o 0o 10155431 + 07,60

para

Tabela 2S. € +G° e AG® (u.a. e kcal mol") entre 2,4, 5-8. Unidade Tabela 5S. Energias calculadas para 7-10, 5 e 6 no nivel DFT/B3LYP

atbmica = u.a. = 627,503 kcal mol! 6-311 ++ G(d,p). Unidade atdmica = u.a. = 627,503 kcal mol!
Hartree (u.a) keal mol! €+ ZPE (u.a) e+ H°(u.a) €+ G°u.a)

£ +G° (542) 22231725321 -1400414.33 13 -436.772203  -436.764397  -436.804273
£ +G° (6+4) 2231.583301 -1400325.22 14 -896.639409  -896.629645  -896.675013
£ +G° (7+4) 2231.558397 -1400309.59 15 -896.643571  -896.633946  -896.678978
£ +G° (8+4) 2231.589096 -1400328.85 16 -896.641533  -896.631763  -896.677427
AG®, (6+4)-(5+2) +0.142020 +89.12 2 -1884.920102 -1884.908171 -1884.958961
AG®, (T+4)-(5+2) +0.166924 +104.74 4 -1424.848419  -1424.837712  -1424.886027
AG® (8+4)-(5+2) +0.136225 +85.48

para

Tabela 6S. € +G° ¢ AG® (u.a. e kcal mol ™) entre 1-6. Unidade atbmica
Tabela 3S. Energias calculadas para 9-12, 2 € 4 no nivel DFT/B3LYP =u.a. = 627,503 kcal mol™!
6-311 ++ G(d,p). Unidade atdbmica = u.a. = 627.503 kcal.mol’!

Hartree (u.a) kcal mol”!
e+7ZPE (ua) e+H(ua)  e+Gu.a) € +G° (13+2) -2321.763234 -1456913.394625
9 271511611 -271.504439  -271.542251 e +G° (14+4) -2321.561040 -1456786.517283
10 731424151 -731.415568  -731.456783 £ +G° (15+4) 2321.565005 -1456789.005332
11 731417050  -731.408319  -731.450030 £ +G° (16+4) 9321.563454 _1456788.032075
12 731426305  -731.417517  -731.459754 AGe (14+4)-(1342) +0.202194 +126.88
-1884.920102 -1884.908171 -1884.958961 AGS (1544)-(1342) +0.198229 +124.39

meta

4 -1424.848419 -1424.837712 -1424.886027 AG®  (16+4)-(13+2) +0.199780 +125.37

para




