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Resumo: Em busca de uma melhor compreensédo de estruturas moleculares, séo realizadas algumas
simulagcBes computacionais para verificar os efeitos que a molécula sofre ao ser otimizada em meio
diferentes. Neste trabalho a molécula (E)-4-[({4-[(piridina-2-iimetilideno) amino] fenil} amino) -metil]
fenol C19H17N30 foi otimizada em meio com diclorometano e em meio com cloroférmio com o intuito
de comprar os resultados obtidos, verificando a interferéncia do meio utilizado. A otimizagéo foi
realizada utilizando o método da Teoria do Funcional de Densidade, onde o funcional utilizado foi o
b3lyp com um conjunto de funcdes de base 6-311 + G(d). Observou-se que o desvio padrdo e a
distdncia maxima entre as otimizacdes foi pequena e que a energia dos orbitais moleculares mais alto
ocupados (HOMO) e dos orbitais moleculares mais baixo desocupados (LUMO) também houve
pequena diferenga. Conclui-se entdo que a influéncia que o meio diclorometano e o meio cloroférmio

exercem sobre estd molécula s&o proximos.
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Introducgéo

Para conseguir um melhor entendimento das estruturas geométrica e elétrica
dos atomos, moléculas e sélidos, calculos ab initio sdo bastante utilizados, pois sado
capazes de produzir bons resultados resolvendo a equacdo de Schrodinger
considerando algumas aproximacdes. A teoria do funcional da densidade (DFT) é
um método ab initio que propde solucbes em funcdo de uma densidade eletronica

7

p(?). A DFT é muito utilizada pois consegue resolver o problema eletrénico
descrevendo corretamente a interacdo eletrostatica e o custo computacional é baixo
comparado a outros métodos (ALMEIDA et al, 2017).

Sera  analisado a estrutura do cristal (BE)-4-[({4-[(piridina-2-
ilmetilideno)amino]fenil}amino)-metil[fenol C19H17N3O (EPAF) (Figura 1)
(ISKENDEROV et al, 2018).
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Figura 1: Estrutura do cristal EPAF

O cristal EPAF foi otimizado em meio com diclorometano e em seguida meio
com cloroférmio, afim de verificar a interferéncia desses meios nas propriedades da
molécula como sua estrutura molecular e as energias dos orbitais mais altos
ocupados (HOMO) e dos orbitais mais baixos desocupados (LUMO).

Material e Métodos

Inicialmente, uma Unica molécula do cristal EPAF (Figura 2) foi isolada e em
seguida os dados estruturais desta molécula foram levados primeiramente ao pacote
de programas GAUSSIANO09, onde realizou-se a simulagédo computacional pela DFT.
O funcional de densidade utilizado para a simulacdo foi o BALYP com um conjunto
de funcbes de base 6-311 + G(d) (CUSTODIO et al, 2018). A escolha desse conjunto
de funcao base foi realizada devido a resultados satisfatorios obtidos anteriormente

para sistemas similares.

Figura 2: Cela unitaria do cristal EPAF

Com o termino da otimizacéo da molécula no meio diclorometano e depois em meio
cloroférmio, foi realizado uma sobreposicdo entre a molécula otimizada em cada
meio para verificar as diferengas que cada meio inferiu na estrutura. Apos isso foi
verificado as diferencas entre as energias do HOMO e do LUMO no meio com
diclorometano e no meio com cloroférmio. Os célculos foram realizados no cluster da
Universidade Estadual de Goias.
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Resultados e Discussao

Apés fazer a sobreposicao entre os resultados (Figura 3), foi observado que o
desvio padrdo entre as estruturas foi de 0,0123A e que a distancia maxima entre a

estrutura otimizada em cada meio foi de 0,0234A.

Otimizado em diclorometano

@ Otimizado em cloroformio

Figura 3: Sobreposicéo entre a estrutura otimizada em meio com

diclorometano e cloroférmio

Figura 5: HOMO da molécula otimizada em meio com cloroférmio.
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As energias do HOMO e do LUMO fornecem informacdes do carater elétron-

aceitador ou elétron-doador da molécula. Apds os célculos verificou-se que a energia
do HOMO da molécula otimizada em meio com diclorometano (Figura 4) é de
-9,207eV e a energia do HOMO da molécula otimizada em meio com cloroférmio
(Figura 5) € de -9,194eV. Inserir as figuras e tabelas, caso necessarias, no espaco

gue achar conveniente.

¢

Figura 6: LUMO da molécula otimizada em meio com diclorometano.

Figura 7: LUMO da molécula otimizada em meio com cloroférmio.

Verificou-se entdo que a energia do LUMO da molécula otimizada em meio
com diclorometano (Figura 6) € de -3,759eV e a energia do LUMO da molécula

otimizada em meio com cloroférmio (Figura 7) é de -3,748eV.

Consideragbes Finais

A diferenca entre molécula do EPAF otimizada em meio com diclorometano e
a mesma molécula otimizada em meio com cloroférmio foi pequena, como

observado o desvio padrdo e a distdncia maxima entre as duas otimizagdes.
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Observando as propriedades elétricas da molécula EPAF, verificou-se que as

energias do HOMO e do LUMO sédo semelhantes em ambas otimizacoes.

A energia de gap, que € a energia necessaria para um foton realize a
transicdo do HOMO para o LUMO (RAUK, 2001), é obtida através da diferenca
LUMO-HOMO e seu valor para a otimizacéo feita no meio com diclorometano é de
5,448eV e para a otimizacéao realizada em meio com cloroférmio é de 5,446eV.

Pode-se concluir entdo que a influéncia que os meios com diclorometano e o
cloroférmio tem sobre a estrutura da molécula EPAF sdo semelhantes e que para um
féton precisa ter um comprimento de onda de 364nm para migrar de um orbital para
0 outro na molécula otimizada em meio com diclorometano e 365nm para a molécula

otimizada em meio com cloroférmio.
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