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Introducao |

A impressdo molecular é uma tecnologia capaz de
produzir polimeros dotados de sitios especificos de
reconhecimento, estereoquimicamente moldados a
partir de uma molécula molde. Em um processo de
impressdo molecular, a formagédo de um complexo
entre 0 molde e os mondmeros funcionais (MF) na
presenga de um solvente porogénico é o primeiro
passo e 0 mais determinante em relagdo a
seletividade no reconhecimento molecular do
mesmo. Por meio de estudos de modelagem
molecular é possivel calcular a forca da interagao
mondmeros funcionais-molde e, assim, prever qual
MF serd mais apropriado para complexar-se com o
molde. O objetivo deste trabalho foi selecionar o
melhor monémero para a sintese de um polimero de
impressao molecular (MIP) para o agrotdxico
fenitrotiona (FNT) utilizando calculos quéanticos e
avaliar a influéncia do solvente porogénico no
reconhecimento molecular da FNT.

Resultados e Discussao |

Os calculos quénticos foram realizados usando o
programa Gaussian 03. As energias eletrOnicas de
ligacdo foram calculadas através do método DFT
(Density Functional Theory) com o funcional B3LYP
e a base 6-31G*. Os MF’s avaliados foram: &cido
metacrilico (MAA), acrilamida, acido p-vinilbenzoico
(acido p-VB) e alilamina. As energias de ligacao da
molécula  molde-monémero  funcional  foram
estimadas através energia livre de Gibbs (G)
(Equagéao 1).

AG = Gcomplexo - [Gmolde + Gmonémero] (EQ- 1)

A Tabela 1 apresenta os valores de AG obtidos para
0s mondémeros estudados, considerando a interagao
com o grupo nitro ou PS da molécula de FNT.

Tabela 1. AG para FNT em diferentes monémeros.

AG (kd/mol)
Mon6émero FNT (NO,) FNT (PS)
MAA -2464,8 -2465,7
Acrilamida -2467,5 -2453,8
Acido p-VB -2456,3 -2438,3
Alilamina -2461,4 -2460,6
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A Figura 1 apresenta os valores médios das
interacoes MF-FNT.
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Figura 1. Valor médio de AG para interagdo FNT-MF

A energia de ligagdo mais favoravel para a formacao
do complexo MF-FNT foi obtida para o MAA.

Foi sintetizado um MIP e um polimero de controle
(NIP) em diclorometano (DCM) e também em
tolueno (Tol), utilizando o MAA como mondmero,
para avaliar a influéncia do solvente porogénico no
reconhecimento molecular da FNT. Os resultados
estao apresentados na Tabela 2.

Tabela 2. Valores de adsorgdo de FNT em DCM e
em tolueno.

Adsorcao
Polimero DCM Tol
MIP 29 % 52 %
NIP 7% 6 %
o =MIP/NIP 4.1 8,7

Com base no valor de coeficiente de seletividade
relativo, a, o tolueno (8,7) é mais adequado para ser
utilizado como solvente porogénico em relagdo ao
DCM (4,1). Isso se deve ao fato do tolueno ter
menos afinidade pelo complexo FNT-MAA .

Conclusoes |

Célculos de DFT e experimentos em diferentes
solventes prevéem que o MAA/tolueno é a
combinacdo étima que leva a uma interagdo mais
estavel com FNT, ocasionando sitios de ligagao
mais seletivos.
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