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Introducao

Recentemente ® um total de 51 cumarinas simples,
sintéticas e naturais, foram testadas, com relacdo
as suas poténcias antimutagénicas, contra o 2-
amino-3-metilimidazo[4,5-flquinolina,(IQ), em
Salmonella typhimurium TA 98® e somente sete
desses compostos foram inativos entre os quais a
3-[2-(dietilamina)etil]-7-hidroxi-4-metil-1,2-
benzopirona, (DHMC). Aqui foi feito um estudo das
propriedades fotofisicas das espécies do DHMC
usando as espectroscopias de emissdo a 77K,
absorcdo e infravermelho e a interpretacdo dos
resultados foi feita com a ajuda de calculos ZINDO
e Teoria do Funcional da Densidade,(TFD) com a
fungdo de base 6-31G*.

Resultados e Discussao

Os espectros de absor¢do mostraram que o DHMC
dissolvido em etanol e em &agua tem o mesmo
croméforo absortivo e estd situado no anel da
pirona. Os espectros de emissao apresentam uma
fosforescéncia muito fraca, caracterizando um
comportamento fotofisico completamente diferente
das cumarinas, Figura 1. Os estados eletrbnicos
excitados de menores energias S; e T, sdo (1T,1).
Os célculos com o ZINDO indicaram que a transicao
de transferéncia de carga entre N da amina terciaria
e 0 C4, do anel da pirona é importante para as
espécies base livre e DHMC-H (Ligagdo de
hidrogénio), enquanto que os célculos com a TFD
essa transicdo ndo aparece, mas as transi¢cdes da
carbonila para a dupla ligacdo da

pirona estéo relacionadas com os estado S; e T,
das espécies base livre e monocation.
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Figura 1. Espectro de emissédo da DHMC base livre
a 77 K: (A) em etanol a 1x10™ M; (B) em etanol +
um gota de 2,2,2-trifluoretanol a 1x10™* M: (C) em

agua 1x107° M.

Conclusodes

O DHMC apresenta duas espécies, 0 monocation e
o complexo com ligacdo de hidrogénio. Usando
sondas fluorescentes verificou-se que a espécie do
DHMC no interior da micela é a DHMC-H.
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Tabela 1. Energias de excitacdo (E, em eV) e for¢cas do oscilador (f-valor) de algumas transi¢céo eletrnica
de menor energia de DHMC base livre; ligada por ligacdo de hidrogénio com etanol e monocation calculado
pelo ZINDO, comparando com espectro de absorcdo (Exp.) do DHMC dissolvido em etanol e agua.

Base livre Ligacéo de Hidrogénio Monocation

Trans. [En. (eV)C.P.T. (f-valor{Trans. [En. (eV)C.P.T. [f-valor|Exp. (eV)Trans. [En. (eV)C.P.T. [f-valor|Exp. (eV)
Singlet Singlet Singlet

S1(nn#)4.327 |N19—C40.3097/S1(nn+)|4.323 |C3—C4 [0.67733.780 S1(nn*)[3.941 |C5—->C4 [0.81033.827
S2(nm#)i4.362 |[N19—>C40.5794/S2(nn*)4.336  [N19—>C4(0.2224/---- S2(nn#)i4.657 |C9—->C4 [0.11094.912
S3(nn*)5.176 |C9—->C4 |0.1909)S3(nn*)[5.038 |C9—~C4 (0.18284.864 S3(n7)5.090 |011—»C4{0.0007}-----
Triplet Triplet Triplet

T1(nn*)3.265 [N19—-C4 T1(nn*)3.076 |C3—C4 T1(nn*)[2.674 [C5—>C4

T2(nn*)3.600 |C9—C10 T2(nn*)3.607 |C9—C10 T2(nn*)3.923 |[C5—C10

T3(nn*)[3.857 |N19—->C4 T3(nn*)[4.018 [N19—>C4 T3(nn*)3.977 [C9—C4

* trans. — transicdo; En. — Energia; C.P.T. - contribuic&o principal para transicao.
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