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Figura 1S. A Espectro tedrico calculado neste trabalho para o ligante INHHQ. O espectro foi

obtido em fase gasosa

Figura 2S. Estruturas otimizadas dos quatro isdmeros do complexo [ Zn(8-H2QH)Cl ]
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Figura 3S. Estruturas otimizadas dos quatro isdmeros do complexo [ Zn(8-H2QS)Cl 2]

Tabela 18S. Principais distancias de ligacéo dos isdmeros do complexo [ Zn(8-H2QH)Cl2]

Distancia de ligacdo (A) 1 2
Ci1=02 1,255 1,256
O:1-H 1,000 0,9773
Co=N2 1,297 1,307
Cs=N3 1,352 1,344
01-Cs 1,363 1,397
O1-Zn 3,353 2,342
02-Zn 2,281 5,131
N2-Zn 2,167 2,274
N3-Zn 2,458 2,132
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Tabela 2S. Principais distancias de ligagcao dos isdmeros do complexo [ Zn(8-H2QS)Cl 2]

Distancia de ligagdo (A) 1 2
C1=02 1,259 1,257
O1-H 1,004 0,9772
C2=N2 1,293 1,307
C3=N3 1,351 1,345
01-C8 1,377 1,398
O1-Zn 3,643 2,341
02-Zn 2,316 5,139
N2-Zn 2,226 2,275
N3-Zn 2,436 2,127
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Figura 4S. A Espectro tedrico calculado neste trabalho para o isdbmero 1 do complexo

[Zn(INHHQ)CI2]. O espectro foi obtido em fase gasosa
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Figura 5S. A Espectro tedrico calculado neste trabalho para o isdmero 2 do complexo
[Zn(INHHQ)CI2]. O espectro foi obtido em fase gasosa
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Figura 6S. A Espectro experimental do complexo [Zn(INHHQ)CI2].! O espectro foi obtido em
pastilha de KBr
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Figura 7S. Animacges obtidas por meio da ferramenta GaussView para o INHHHQ e osisdmeros
do [Zn(INHHQ)CI2] : modos vibracionais das ligacdes O1-H e N1-H, disponiveis no link

https:. //www.dr opbox.convs/ghcr melmcfl xhek/Sup%20-%20Li1 nk%20na%20Fi gur a%208S%20-
%20Anima%C3%A7a0%20A.mp4?dl=0 (a) e modos vibracionais das ligactes Co=02 e Cz=Ng,
disponiveis no link https:.//www.dropbox.convs/7pbnhxnodbd6st4/ Sup%20-

%20L i nk%20na%20Fi gur a%208S%20-%20Ani ma%C3%A7%C3%A30%20B.mp4?dI=0 (b)
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