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RESUMO:

Os orbitais moleculares e suas propriedades, como energia e simetria, sdo muito importantes
para a quimica. A energia dos orbitais esta relacionada com o comportamento acido-base dos
compostos, devido a disponibilidade dos pares de elétrons. Assim, o presente trabalho teve
como objetivo estabelecer uma relagdao entre a reatividade e os orbitais moleculares de uma
série de fosfinas organicas. O estudo foi realizado no Laboratério de Quimica Computacional
da UFLA. Para os calculos de otimizacdo e frequéncia utilizou-se o método ab-initio DFT a
nivel B3LYP com funcdo de base 6-311g(d,p) e os calculos de orbitais foram feitos utilizando
0 método ab-initio MP2 com fungdo de base 6-311g(d,p). Aos resultados, foram aplicados
métodos estatisticos e matematicos para o tratamento dos dados. Desta forma, os dados
obtidos por essas técnicas quimiométricas nos ajudaram a relacionar os orbitais moleculares
com a reatividade dos compostos estudados.
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