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INTRODUCAO FIGURAS E TABELAS
Neste trabalho foi estudado o efeito do solvente na estrutura mm

geométrica do cristal Mannich  (1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-1- Fase Gas 0.5092 0.9444
yl)methyl]phenyl}-3-phenylprop-2-en-1-one) de formula estrutural Argonio 0.5191 0.9539

C,oH,,NO,, [Figura 1] . Esse composto possui varias aplicagdes na Metanol 0.5227 0.9174
parte bioldgica, tais como, citotoxica (Bilginer et al., 2013), Acetona 0.5243 0.9232
Heptano 0.5255 0.9590

antinflamatorio (Sahin et al., 2010) e anticonvulsivante (Gulet al., 2004).

As cetonas ndo saturadas presentes no estrutura quimica de Mannich Tabela 1: — Comparagao entre o Input e Solventes (RMSD e Dist. Max)

sd0 responsaveis pela sua citotoxicidade'-2.
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Otimizar a estrutura (1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-1-

yl)methyllphenyl}-3-phenylprop-2-en-1-one) utilizando-se o metodo

guantico da Teoria do Funcional da Densidade (DFT). Para se calcular FIGURA 1: Estrutura molecular do cristal 1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-1-
yl)methyl]phenyl}-3-phenylprop-2-en-1-one C,,H,;NO,

0 desvio padrao e a maior distancia maxima em comparacao a uma
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molécula a outra foi utilizado o programa Mercury. O objetivo principal
desta busca € localizar um ponto de minimo na superficie de energia
potencial e gerar a estrutura tridimensional correspondente, para isso, o

metodo de calculo realizado foi o calculo da energia de diversas

possiveis conformacoes do sistema, até chegar a um minimo.

M ETO DO LOG IA FIGURA 2: Overlay entre o INPUT (estrutura roxa) e o gas (estrutura cinza)

FONTE: do autor

Foi utilizado o método da Teoria do Funcional da Densidade
(DFT, do inglés Density Functional Theory), no nivel B3LYP/6-31 g(d,p),

utilizando-se o0 meétodo computancional chamado de “PCM’

(Polarizable Continuum Model, nesta abordagem, a cavidade molecular

é representada por esferas sobrepostas, uma para cada atomo, cujo

raio depende da natureza do étomo) para tratar o solvente e suas FIGURA 3: Overlay entre o INPUT (estrutura roxa) e o argdnio (estrutura cinza)

: g : FONTE: do autor
respectivas constantes dieletricas. Foi apresentado os valores, na

tabela 1, do RMSD (desvio padrao) e Dist. Max. Os meios solventes
utilizados sao: Argoénio (¢ = 1,430), Acetona (¢ = 20,493), Metanol (¢ = _ | |
32,613) e Heptano (¢ = 1,9113), também foi trabalhado no gas (¢ = | : % i | '?,, -
1,00)3-. _

RESULTADOS

E demonstrado a sobreposicdo da molécula em diferentes

FIGURA 4: Overlay entre o INPUT (estrutura roxa) e a acetona (estrutura cinza)
FONTE: do autor
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