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Introducéo

A imidazolidina-2,4-diona ou hidantoina (Figura
la) é um composto de consideravel interesse
terapéutico 2. Um aspecto interessante deste anel
heterociclico é a possibilidade da ocorréncia de
tautomerismo amido-iminol, devido a transferéncia
dos prétons das posicbes 1, 3 e 5 para 0 oxigénio
das carbonilas presentes nas posicdes 2 e 4 do anel.
Assim, o presente trabalho tem como objetivo
investigar a estabilidade relativa dos tautbmeros da
imidazolidina-2,4-diona (Tabela 1). Neste sentido,
foram realizados calculos de otimizacdo de geometria
e frequéncias harmdnicas no L.V., utilizando-se o
funcional hibrido B3LYP com o conjunto de fungbes
de bases 6-311++G(d,p), implementados no
programa GAUSSIAN 98.

Resultados e Discussao

No decorrer do trabalho, avaliamos também a
estabilidade relativa dos conférmeros possiveis para
cada forma tautémerica investigada, no que se refere
as posicdes relativas dos grupos OH em relagdo aos
atomos de nitrogénio do anel. Portanto, um total de
15 estruturas foram otimizadas, dentre as quais, as 8
estruturas  tautoméricas mais  estiveis séo
representadas na Figura 1.

Figura 1. Possiveis estruturas tautoméricas da
imidazolidina-2,4-diona.
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A forma tautomérica mais estavel para a
imidazolidina-2,4-diona foi a diceto @), as energias
relativas a este tautdbmero sado representadas na
Tabela 1.
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Tabela 1. Energias relativas e frequéncia de menor
energia das formas tautoméricas a-h.

. . Menor

Energia Relativa A
Estrutura 1 Freqguéncia, n,

(kcal.mol™) 1

(cm™)

a 0 39,00

b 17,62 135,75

c 17,78 122,78

d 19,65 172,05

e 24,38 125,00

f 31,15 215,42

g 33,38 222,55

h 35,27 141,19

Os resultados nos sugerem que dentre os
tautbmeros, as formas mono-imindis sao mais
estaveis que as formas bi-imindis. Com relacdo &
primeiras, as formas mais estaveis sdo os
tautbmeros a e b. Os calculos de freqiiéncia
realizados para os conférmeros mais estaveis nao
apresentaram nenhuma  freqiéncia  negativa.
Adicionalmente, célculos MP2 estdo em fase de
andamento para fins de comparagdo com o0s
resultados DFT aqui apresentados.

Conclusdes

Nossos resultados tedricos para os tautdmeros a-h
apontam a forma diceto a como a mais estavel. Este
resultado esta de acordo com resultados AM1 e de
dados de espectrometria de massas relatados na
literatura para estes compostos®. Nossos resultados
apontam também que o tautomerismo amido-iminol
pode ocorrer, envolvendo, provavelmente, o tautdmero
b. A presenca deste ultimo também foi apontada
experimentalmente®.
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