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Introdução 

Recentemente (1) um total de 51 cumarinas simples, 
sintéticas e naturais, foram testadas, com relação 
as suas potências antimutagênicas, contra o 2-
amino-3-metilimidazo[4,5-f]quinolina,(IQ), em 
Salmonella typhimurium TA 98(2) 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 fotofísicas das espécies do DHMC 
usando as espectroscopias de emissão a 77K, 
absorção e infravermelho e a interpretação dos 
resultados foi feita com a ajuda de cálculos ZINDO 
e Teoria do Funcional da Densidade,(TFD) com a 
função de base 6-31G*.  

Resultados e Discussão 

Os espectros de absorção mostraram que o DHMC 
dissolvido em etanol e em água tem o mesmo 
cromóforo absortivo e está situado no anel da 
pirona. Os espectros de emissão apresentam uma 
fosforescência muito fraca, caracterizando um 
comportamento fotofísico completamente diferente 
das cumarinas, Figura 1. Os estados eletrônicos 
excitados de menores energias S1 e T1 são ( , *). 
Os cálculos com o ZINDO indicaram que a transição 
de transferência de carga entre N da amina terciária 
e o C4 do anel da pirona é importante para as 
espécies base livre e DHMC-H (Ligação de 
hidrogênio), enquanto que os cálculos com a TFD 
essa transição não aparece, mas as transições da 
carbonila para a dupla ligação da  

pirona estão relacionadas com os estado S1 e T1 

das espécies base livre e monocátion.            

Figura 1. Espectro de emissão da DHMC base livre 
a 77 K: (A) em etanol a 1x10-4 M; (B) em etanol + 
um gota de 2,2,2-trifluoretanol a 1x10-4 M; (C) em 
água 1x10-3 M. 

Conclusões 

O DHMC apresenta duas espécies, o monocátion e 
o complexo com ligação de hidrogênio. 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 excitação (E, em eV) e forças do oscilador (f-valor) de algumas transição eletrônica 
de menor energia de DHMC base livre; ligada por ligação de hidrogênio com etanol e monocátion calculado 
pelo ZINDO, comparando com espectro de absorção (Exp.) do DHMC dissolvido em etanol e água. 
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* trans.  transição; En.  Energia; C.P.T. - contribuição principal para transição. 
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