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Introducéao

Paradmetros moleculares sé&o entidades numéricas
utilizadas para planejar e aperfeicoar uma dada
resposta, seja farmacolégica ou reacional. Dentre os
pardmetros mais conhecidos, destaca-se o s de
Hammett como fator eletrbnico. Usando como
sistema base o Acido Benzéico (AB), Hammett
relacionou o pardmetro s com a caracteristica
doadora ou aceitadora de elétrons para uma gama de
substituintes. E possivel correlacionar o s de
Hammett com varias propriedades moleculares, que
também dependem da estrutura eletrdnica da
molécula’.

Os valores das variaveis foram calculados a partir
do método semi-empirico AM1, disponivel no pacote
Gaussian 03. As propriedades moleculares
escolhidas foram as variagbes dos csciladores OH
(?v(OH)) e C=0 (?v(C=0)), a variacdo das suas
intensidades ?A(OH) e ?A(C=0), a variagdo da
distancia de ligacdo OH (?B(OH)) e a variagdo da
carga de mulliken no hidrogénio da carboxila
(Mulliken(H)), todos essas referentes a fungdo &cido
carboxilico presente no AB, com os substituintes na
posicdo para ao &acido. Foi utilizada a Andlise de
Componentes Principais (PCA) para a classificacdo e
andlise dos dados.

Resultados e Discussao

Andlises de componentes prévias mostraram que
algumas variaveis apresentaram 0 MesMoO
comportamento de variagdo. Assim, reduzimos as
variaveis estudadas para ?v(OH), ? A(OH), ?A(C=0) e
Mulliken(H). Os trés primeiros fatores da PCA
explicaram 74,66% (PC1), 20,08% (PC2) e 5,12%
(PC3) da variancia dos resultados. A figura 1
apresenta a projecao dos casos no plano dos fatores
le2

Vale salientar que a variavel ?v(OH) apresenta
peso mais significante em PCl1 e que a variavel
? A(C=0) apresenta peso mais significante em PC2.
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Podemos ver que em PC1l, os casos ficam
separados em fungéo do efeito substituinte do grupo.
E possivel separar o efeito do substituinte en dois
grandes grupos: orientadores orto-para e orientadores
meta. Os orientadores orto-para podem ser ativadores
fortes, moderados, fracos e desativadores fracos. Os
orientadores meta podem ser desativadores
moderados e fortes. Assim, na figura 1, observa-se
que PC1l (fator dominado por ?v(OH)) consegue
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separar 0s casos de acordo com o carater doador do
substituinte. Na figura, estdo assinalados o0s
substituintes classificados segundo a literatura®. Os
em preto ndo foram encontrados na referéncia. Estes
resultados indicam que as variaveis utilizadas podem

auxiliar na previsdo de alguns efeitos de substituintes.
Figura 1: Projecdo dos casos no plano dos fatores 1 e 2.
Orientadores  orto-para: ativadores fortes (vermelho),
moderados (amarelo), fracos (verde), e desativadores fracos
(violeta). Orientadores meta: desativadores moderados (laranja)
e fortes (azul).

Conclusdes

Conclui-se que as varidveis utilizadas no estudo
podem auxiliar na previsdo de alguns efeitos de
substituintes como, por exemplo, o efeito de
orientacdo orto-para ou meta.

As perspectivas do trabalho sdo a inclusdo de
alguns substituintes que apresentem dados na
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literatura e a inclusdo da propriedade molecular
deslocamento quimico.
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