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Figura 1S. Mecanismo proposto para trimerização do norborneno



da Silva et al.S2 Quim. Nova

Figura 2S. SPE’s calculadas (B3LYP/lanl2dz) para espécies envolvidas na dissociação da fosfina (-+)

Figura 3S. Formação dos orbitais de fronteira HOMO e LUMO da estrutura b
1
 (B3LYP/LANL2DZ) (-+)



Investigação do mecanismo de catálise romp do norborneno S3Vol. 33, No. 7

Figura 5S. Densidades eletrônicas totais (B3LYP/lanl2dz) calculadas para as estruturas f
1
, f

2
 e f

3

Figura 4S. Orbitais de fronteira das estruturas “a” - LUMO (a), HOMO (b), e HOMO-1 (c); e norborneno - π (d) e π* (e) (B3LYP/LANL2DZ)


