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Introducéo

Formamida (FA) e tetrahidrofurano (THF) séo
moléculas usualmente escolhidas como modelos
para o estudo de sistemas bioldgicos. A primeira
deve-se a presenca do grupamento peptidico e a
segunda € devido sua semelhan¢a com estruturas de
RNA e DNA.Y” Maufrais et al.® tém mostrado
recentemente a existéncia de um residuo de FA,
contendo a presenca do anel de furanose. Tal residuo
corresponde a uma modificagdo do DNA devido a
exposicdo das células a uma radiagdo ionizante.
Assim, o sistema FA-THF representa o modelo mais
simples para investigar as interagbes presentes
naquele residuo. Nosso objetivo €&, portanto,
caracterizar e quantificar o aduto formado nas
misturas desses solventes.

Resultados e Discussao

Os espectros Raman e de infravermelho de
FA e THF tém sido investigados.>* Contudo, dados
vibracionais sobre as misturas desses solventes ndo
estdo disponiveis na literatura até a presente data. A
Figura 1 mostra os espectros Raman de misturas de
FA e THF em diferentes concentracdes e, como pode
ser visto, o aumento da concentracao de FA causa
um decréscimo na intensidade das bandas em 915 e
910 cm™ e, concomitantemente, um aumento na
intensidade da banda em 897 cm™. As duas primeiras
bandas correspondem aos estiramentos CC e CO de
THF, respectivamente.® A Ultima banda esta ausente
nos espectros de FA e THF puros e sua intensidade
depende da concentracdo de FA. Um comportamento
similar foi também observado para a banda em 1590
cm™, atribuida & deformacdo angular HNH de FA.
Ambas as variagcbes sugerem a formacdo de um
aduto acido-base de Lewis, onde o sitio basico de
THF interage preferencialmente com o sitio acido de
FA.

A partir das intensidades das bandas de THF
ligado (aduto) e de THF livre, foi possivel determinar
as concentracBes de ambas as espécies no equilibrio
e a estequiometria do aduto, definida como o niumero
médio de moléculas de THF ao redor de FA, Neatue®”

Nea-THE = CA/Cra 1)
onde c, € a concentracdo do aduto e Cga € a
concentracao total de FA. A extrapolacdo dos valores
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de neatue para o limite de diluicdo infinita tem
produzido uma estequiometria igual a 2:1 FA:THF e
este resultado estd em bom acordo com sistemas
similares.®
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Figura 1. Desconvolugdo de bandas nos espectros
Raman das misturas de solventes nas regides de
estiramento CC e CO de THF. (a) 5,0M de FA e 9,8M
de THF; (b) 20,0M de FA e 2,4M de THF.

Conclusoes

A espectroscopia Raman tem provado ser
uma ferramenta Gtil no estudo de interacbes acido-
base e os resultados deste trabalho podem auxiliar
na descricdo estrutural do residuo de FA.?
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