Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Avaliacao da estrutura eletronica de liquidos idnicos baseados em
aminoacidos empregando o método semiempirico PM6: [TYR][HSO,] vs

[PHE][HSO,]

Jefferson L. Medeiros*' (IC), Emmanuel A. S. Borges' (IC), Ana Claudia L. Aradjo' (IC), Ellen S. S.
Cruz’ (IC), Sidney R. Santana' (PQ), Dayse N. Moreira' (PQ). jefferson_lemos1989@hotmail.com

"Laboratério de Quimica Verde (LQV), Departamento de Ciéncias Fundamentais e Sociais, Universidade Federal da

Paraiba, Campus Il, CEP 58397-000, Areia, PB, Brasil.

Palavras Chave: liquidos i6nicos, aminoacidos, calculo semiempirico, PM6.

Introducao |

O desenvolvimento de liquidos ibnicos (ILs)
baseados em aminoacidos (AAILs) é uma
importante estratégia para a obtengdo de novos
liquidos iGnicos ambientalmente benéficos. Diversos
estudos experimentais tem sido realizados com
AAlLs, no entanto, estes compostos tem sido pouco
explorados em nivel te6rico quando comparados
aos liquidos ibnicos baseados no nudcleo
imidazélico.'

O design de ILs e AAlLs ainda utiliza, em muitos
casos, o0 processo de "tentativa-erro", uma vez que
as caracteristicas que controlam as propriedades
fisico-quimicas ainda permanecem pouco
compreendidas e, desta forma, o entendimento das
forcas intermoleculares e da estrutura dos AAILs é
crucial para o seu desenvolvimento.

Assim, este trabalho descreve as estruturas e
interacoes intermoleculares dos liquidos ibnicos
[Tyrl[HSO,] e [Phe][HSO,] através de célculo semi-
empirico PM6.

Resultados e Discussao |

A energia livre padrdo de interagdo foi obtida
através da diferenca entre a energia do par iénico e
as energias dos seus fragmentos, segundo a
expressao abaixo:

AG°= G[Ce’ition][f\nion] = Gication = Ganion

Os caélculos foram realizados empregando o
programa Gaussian 2009.

Varias conformagbes foram avaliadas seguindo o
senso quimico e um estudo conformacional foi
estabelecido para descrever esta energia total dos
conférmeros [Tyr][HSO,] e [Phe][HSO4].

Os resultados da andlise conformacional
indicaram a presenga de dois conférmeros de maior
estabilidade energética com a presenca de ligacdes
de hidrogénio. O conférmero 1, mais estavel,
apresentou trés ligacbes  de hidrogénio
intermoleculares, enquanto o conférmero 2
apresentou apenas duas, conforme apresentado na
figura 1.
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Figura 1. Andlise conformacional do liquido iénico
[Tyr][HSO,.

A variagdo da energia livre para formagéo dos
pares [Tyr][HSO,] e [Phe][HSO,] & semelhante,
contudo hd uma diferenga de energia total de
aproximadamente 45 kcal/mol entre os conférmeros
mais estaveis do primeiro liquido i6nico em relagao
ao segundo. O efeito de outras interagdes presentes
nestes conférmeros ainda estdo sendo avaliadas.

Conclusoes |

Dados termodindmicos permitiram avaliar a
estabilidade dos conférmeros, mostrando que o
liquido i6nico [Tyr][HSO,] é mais estavel do que o
[Phe][HSO,].
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