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Introducao

Chalconas sao precursores de flavondides nas
plantas, encontrando-se amplamente distribuidas no
reino vegetal e apresentando um amplo espectro de
aplicagbes, que envolvem desde pigmentos até
aplicagbes farmacoldgicas, tais como propriedades
antiinflamatérias e antitumorais." Este trabalho
apresenta um estudo comparativo da estrutura
eletrbnica e vibracional de trés chalconas: 1,5-
difenilpenta-1,4-dien-3-ona (1), 1,5-bis(4-metoxife-
nil)penta-1,4-dien-3-ona (2) e 1,5-bis(4-nitrofenil)-
penta-1,4-dien-3-ona (3). O objetivo é avaliar a
forma com que a substituicho do hidrogénio na
posi¢do para por grupos doadores e receptores de
elétrons afetam propriedades moleculares, tais
como alto coeficiente de extingdo molar e elevada
deslocalizacdo  eletrbnica. As técnicas de
espectroscopia Raman e infravermelho foram
utiizadas na tentativa de se correlacionar os
aspectos eletrénicos com os da estrutura molecular.

Resultados e Discussao

As chalconas foram sintetizadas como mostrado
no esquema abaixo.
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Os espectros FT-Raman foram obtidos com
excitaggo em 1064 nm, 30 mW e 1024
acumulagdes. Ja os espectros IV foram coletados
em matriz de KBr com 512 acumulagbes, ambos
com resolucdo espectral de 4 cm™. Os espectros
Opticos foram obtidos de solugdes em CHCI; nas
concentragcbes 8,5, 6,8 e 6,2 pmoIL'1 para 0s
compostos 1, 2 e 3, respectivamente

As chalconas 1, 2 e 3 apresentam A,z em 327,
362 e 416 nm com absortividades molares de
1,60x10°,  1,90x10° e 1,70x10° cm’mol™,
respectivamente. Esse deslocamento batocrémico
na ordem 1>2>3 mostra que a modulagédo do grupo
"R" perturba significativamente o sistema T
conjugado. Este resultado implica em que a
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diferenca de energia entre os estados eletrénicos
HOMO-LUMO diminui tanto no caso do grupo
doador quanto do grupo retirador de elétrons.
Entretanto, para o grupo -NO; este efeito tem maior
magnitude, indicando haver neste caso uma
deslocalizagao eletrbnica mais efetiva.

Os espectros Raman e IV das chalconas 1 e 2
sdo coincidentes. Entretanto, algumas bandas
ativas no Raman mostram-se inativas no espectro
IV da chalcona 3, o que pode ser entendido como
um indicio de uma maior simetria molecular da
mesma. O modo vC=0 é atribuido a banda Raman
em torno de 1651 cm™ para as trés chalconas; isto
sugere ser este modo pouco susceptivel as
mudangas causadas pela substituicdo no grupo R.
O mesmo comportamento é observado para o modo
vC=C da olefina. O modo de anel 8b é atribuido
tentativamente a banda em 1608 cm™ o qual é ativo
em ambas as técnicas com excegao da chalcona 3,
onde é ativa apenas no IV. > O mesmo é observado
para o modo 8a (1594 cm'1), mas neste caso, esta é
ativa no Raman.? De uma forma diferenciada
observa-se uma banda em 1574 cm”, atribuida ao
modo de anel vC=C. apresentando-se deslocada
em 14 cm™. Outro modo de anel bastante afetado é
atribuido & banda em 1496 cm™ nos espectros
vibracionais da chalcona 1 e 1511 cm” para a
chalcona 2 a qual encontra-se 14 cm” deslocada
para regido de maior frequéncia no espectro IV da
chalcona 3.

Conclusodes

A estrutura eletrbnica das chalconas ¢é
consideravelmente afetada pela modulacdo de
diferentes grupos na posigdo para. Os modos
vibracionais do grupo cetona e da parte olefinica
sdo pouco afetados, diferentemente do observado
para os modos de anel.
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