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Introducéao

Recentemente diaminoantraquinonas foram investi-
gadas por suas propriedades de reconhecimento
molecular de anions em solucdo.™” Porém a interac&o
1,2-DAAQ/anion é altamente dependente do solvente.
Neste trabalho estudamos o efeito do solvente
utilizando a escala multi-parametros de Kamlet-Taft®
(K-T) para determinar os coeficientes do soluto que
descrevem o comportamento solvatocrémico da 1,2-
DAAQ.

Resultados e Discussao

Na tabela |, temos os valores dos coeficientes obtidos
por regressdo linear com os parametros KT de 18
solventes: Hexano, éter etilico, tetracloreto de
carbono, acetato de etila, dioxano, tetrahidrofurano,
cloroférmio, acetona, acetonitrila, diclorometano,
nitrometano, dimetilformamida, dimetilsulféxido, 2-
propanol, etanol, metanol, etileno glicol e 4gua.

A expressao que relaciona o nimero de onda (? max)
observado com os parametros Kamlet-Tatft é:

?max = 70 t Sp* + @aa + bb

Tabela | Valores dos coeficientes solvatocrémicos da 1,2-
DAAQ obtidos pelo método da regresséo linear.

Coefic. p*aeb p*ea p*eb aeb
% 21,7 21,0 21,7 21,2
S -1071 -1428 -1249 -
A -348,9 -586,8 - -611,8
B -2538 - -2578 -2720
r 0,98555 0,58417  0,97552  0,93931
¥ Valores de energia em cm® (x10%. = Coeficiente de
correlagdo.
Realizamos regressbes variando o numero de

paradmetros. A comparacgéo entre 4 modelos testados
nos permite determinar o peso relativo de cada um
dos coeficientes calculados, ou seja, comparando r é
simples constatar que os maiores valores observados
sdo relativos aos modelos que tem o parametro b
como variavel independente. Por outro lado, o modelo
gue ndo apresenta este pardmetro possui valor de r
extremamente baixo (0,58417), indicando assim que
o coeficiente b do soluto (associado ao paradmetro b
dos solventes), que mede a capacidade da 1,2-DAAQ
de doar ligacdo de hidrogénio, é dominante sobre os
demais coeficientes s e a. O valor de b diferente de
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zero é indicativo da habilidade da 1,2-DAAQ formar
ligagdes de hidrogénio através de hidrogénios
aminicos Esta constatacdo esta em concordancia
com nosso estudo por espectroscopia no
infravermelho, onde bi possivel caracterizar os sitios
de interacdo da 1,2-DAAQ com as espécies
anidnicas, no caso 0s grupamentos amino.?

Na figura 1 temos o gréafico de ? . versus (?, + sp* +
aa + bb) apés a incluséo dos coeficientes obtidos por
regressdo linear com o modelo que apresentou a
melhor correlacgao.
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Figura 1: Grafico com ?,,,, da banda de menor energia da 1,2-
DAAQ nos 18 solventes em relagéo aos parametros K-T.

O valor de ?, obtido foi 21,7.10° cm™ ou 461 nm, que
estd em concordancia com o valor de | 5 maximo da
1,2-DAAQ, em hexano 460 nm. Normalmente o valor
obtido em hexano é usado para comparacdo com
resultados de célculos computacionais de moléculas
isoladas pelo fato do hexano ser um solvente apolar.
De fato, o valor calculado para a 1,2-DAAQ isolada
por INDO/S apés otimizacdo via DFT 631G** foi de
456 nm.

Conclusoes |

A analise dos resultados obtidos com o estudo
solvatocrdmico mostrou que o comportamento da 1,2-
DAAQ é dominado pela capacidade de doacdo de
ligacdo de hidrogénio pelos grupos amino.
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