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Introducéao

Porfirinas tetrarutenadas sao compostos
supramoleculares originados pela associagdo da
guimica do ruténio com a quimica das porfirinas,
produzindo materiais com interesses cataliticos,
eletrocataliticos e fotoquimicos ™. As ciclodextrinas
(CD’s), oligossacarideos ciclicos naturais,
apresentam  sitios  hidrofébicos  (cavidade) e
hidrofilicos (parte externa), em solucdo aquosa,
devido apresencga e disposicédo de grupos OH na sua
estrutura. Esta propriedade possibilita a formacéo dos
complexos de inclusdo, onde uma molécula
hidrofébica convidada ocupa a cavidade das CD’s,
sendo algumas das suas propriedades alteradas, tais
como a solubilidade e propriedades espectroscopicas
@ As interagdes entre porfirinas e CD’s sdo descritas
em diversos trabalhos a fim de minimizar a ocorréncia
de agregacdo e para estudos da variagdo de
propriedades espectroscépicas.

Os objetivos deste estudo foram verificar a
possibilidade de formacéo e prever as estruturas de
complexos de incluséo de porfirinas
tetrassubstituidas e 3-CD’s, estudando-se
posteriormente as propriedades espectroscopicas.

Resultados e Discussao

No estudo espectroscopico, determinou-se a
absortividade molar €) da porfirina em meio aquoso,
cujos valores obtidos para log e foram 5,18; 5,58; 5,68
em 243, 290 e 415 nm, respectivamente. Por
espectroscopia de absorcdo no UV-vis verificou-se
que a adicdo de RB-CD em meio aquoso contendo a
porfirina proporciona uma progressiva diminuicdo da
intensidade da banda situada em 290 nm e um
aumento da banda de Soret em resposta a formacao
do complexo de inclusao.

Célculos semi-empirico PM6 (Parametric Method
6), para as estruturas do de H(3-TRPyP) e do seu
complexo com duas 2R-CD’s (Fig. 01b) mostram que:
() a planaridade do anel porfirinico é afetada com a
inclusdo das CD’s; (ii) ha uma alta penetracdo do
grupo rutenado na cavidade da CDs. As energias do
estado excitado singleto calculadas utilizando a
metodologia INDO/CI-S, foram utilizadas para
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construgdo do espectro eletrénico tedrico. Nota-se
que a curva teérica mssui um perfil semelhante ao
espectro  experimental, porém apresenta um
deslocamento das bandas para o azul (Fig.02),
provavelmente devido ao método de célculo néo
considerar a presencga do solvente.

(@) (b)
Figura 01. Complexos H,(3-TRPyP) — R-CD’s: (a)
representacdo estrutural dos complexos otimizados;
(b) plano do anel porfirinico.
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Figura 02. Espectros de absorcao experimental e
teodrico de Hy(3-TRPyP)/2B-CD's.

Conclusdes

As mudancas espectroscépicas verificadas
experimentalmente  sugerem a formacdo de
complexos de inclusdo, cujas estruturas foram
propostas por meio de simulagdo computacional.
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