INTRODUCAO

Neste trabalho estudamos o efeito do solvente polar na
estrutura geometrica do composto (E)-1-(4-Nitrofenil)-3-fenilprop
-2-en-1-ona (Chalcona) de formula estrutural C,:H,;NO; e deste mesmo
cristal na fase gas. Os derivados de chalconas sao uma classe de
compostos importantes que possuem antiprotozoarios, anti-helminticos,

ameébicas, antiulcerosos, atividades antivirals, Inseticidas,

antibacterianas, anticancerosas, citotoxicas e imunossupressoras [1]. O
cristal (C,sH;NO;) foi otimizado pelo método de DFT (Teoria do
Funcional da Densidade) e podendo notar entao, que as propriedades
geometricas de uma molécula se modificam em diferentes meios

solventes e fase gas.

OBJETIVOS

Através do metodo de DFT (Teoria do Funcional da Densidade)
gue é usado para calcular a energia e as propriedades das moléculas
pelo célculo da densidade eletronica, o objetivo & calcular o RMSD
(desvio padrao) e a distancia maxima que existe entre os atomos mais
distantes das moléculas comparadas. Entao, otimizar o cristal
(CsH{;NO3;) em meios solventes, depois otimizarmos o mesmo cristal
(CsH{;NO3) em fase gas e comparar os valores encontrados de suas

propriedades nos dois casos.

METODOLOGIA

Utilizamos o meétodo de DFT (Teoria do Funcional da
Densidade) usando o nivel B3LYP na base 6-311++G(d,p), que trata o
solvente por meio de constantes dieléetricas (¢). Os calculos foram
realizados numericamente baseado no método dos campos finitos [2].
Foram calculados o desvio padrao (RMSD) e as distancias maximas
Nnos meios solventes, como podemos ver na tabela 1 e 2. Os meios
solventes polares utilizados sao: tetraidrofurano (¢ = 7,42),
diclorometano (¢ = 8,93), acido formico (¢ = 51,1), dgua (¢ = 78,35) e
n-metilformamida (¢ = 181,56) [3-5] . Veremos nas imagens algumas
sobreposicoes do INPUT da moléecula em diferentes meios solventes e

sobreposicoes do cristal na fase gas, também em meios solventes.

RESULTADOS

Os diferentes meios solventes tem constantes dieletricas em
valores distintos. Na tabela 1 serad apresentado as alteracdes nos
parametros geometricos da estrutura do cristal em diferentes meios
solventes. E a tabela 2 apresentara as alteracbes nos parametros
geometricos da estrutura do cristal na fase gas em meios solventes.
Onde o desvio padrao (RMSD) e distancia maxima na tabela 1 tem o
menor valor no meio solvente diclorometano e o maior valor no meio
solvente n-metilformamida e na tabela 2 o menor valor acontece no
meio solvente tetraidrofurano e o maior valor no meio solvente n-

metilformamida.
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Nas figuras 1 e 2 apresentamos a sobreposicao do cristal
(CsH{;NO3;) em meios solventes, e nas figuras 3 e 4 apresentamos a
sobreposicao do cristal na fase gas nos mesmos meios solventes.
Concluindo entdo que ha uma mudanca nos valores das propriedades
deste cristal e quando o mesmo cristal se encontra em fase gas ,
concluindo ainda que a mudanca também ocorre decorrente a

variacdo das constantes dielétricas dos meios solventes gue foram
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envolvidos.

FIGURAS E TABELAS
Solventes RMSD | Dist. Max. |
Diclorometano 0.2941 | 0.5884 |
Tetraidrofurano 02942 | 05906 |
Acido Férmico 02946 | 0.6000 |
Agua 02948 | 06013 |
n-MetilFormamida 02950 | 06032 |

Tabela 1 — Comparacéao entre Input e Solventes (RMSD e Dist. Max).

Solventes RMSD | Dist. Max. |
Tetraidrofurano 0.0332 | 0.0519 |
Diclorometano 0.0345 | 0.0541 |
Acido Férmico 00419 | 00688 |
Agua 00426 | 00702 |
n-MetilFormamida 0.0436 | 0.0720 |

Tabela 2 — Comparacéao entre Fase Gas e Solventes (RMSD e Dist. Max).
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Figura 1 - Overlay entre o INPUT | Figura 2 - Overlay entre o INPUT
(estrutura alaranjada) e o meio solvente | (estrutura alaranjada) e o meio solvente n-
diclorometano (estrutura vermelha). metilformamida (estrutura verde).

Figura 3 — Overlay entre o cristal na fase
gas (estrutura alaranjada) e no meio
solvente tetraidrofurano (estrutura roxa) .

Figura 4 — Overlay entre o cristal na fase
gas (estrutura alaranjada) e no meio
solvente n-MetilFormamida (estrutura azul).
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