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Introducao

As naftalimidas apresentam comportamento
espectroscépico sensivel a sua vizinhanga
molecular, bem como uma forte dependéncia de sua
geometria nas propriedades fotofisicas. As
geometrias das moléculas foram calculadas em
nivel de teoria RB3LYP/6-31G(d). Com as estruturas
otimizadas, no Vvacuo, realizaram-se calculos
levando em consideracdo o efeito do solvente
(agua) utilizando o modelo de polarizagdo continua
(Polarized  Continuum  Model - PCM). O
conhecimento basico de qualquer sistema é sem
duvida uma das etapas mais importantes e cruciais
para o planejamento de novos materiais. E dentro
dessa perspectiva, teremos um mapeamento mais
detalhado das propriedades desses compostos.

Resultados e Discussao

As energias eletrbnicas dos orbitais de fronteiras
foram obtidas a partir da otimizagdo das geometrias
no vacuo (ver Tabela 1). Por esses dados,
observou-se que as energias dos orbitais de
fronteira HOMO-LUMO séo alteradas
significativamente com a entrada dos substituintes
na posigdo C4 da N-metil-1,8-naftalimida (NI),
influenciando  diretamente  suas propriedades
fotofisicas. Os substituintes aromaticos PNI e NNI
apresentaram uma maior contribuicdo no processo
de transferéncia de carga em fungcdo de um
acoplamento do substituinte com o restante da
molécula. Esse acoplamento vai diminuindo com o
aumento do numero de anéis aromaticos e/ou
interagbes com a molécula de agua.

Em investigacdes experimentais’, determinou-se
que a fluorescéncia do composto PNI é facilmente
suprimida com a interagdo da molécula de agua.
Acreditava-se numa interacdo das moléculas de
agua com o oxigénio dos substituintes. Isso de fato
foi esclarecido com os calculos. Uma vez que os
estudos realizados criteriosamente consistiam em
adicionar aos poucos moléculas de agua ao redor
dos compostos e avaliar variagdo das energias dos
orbitais de fronteira bem como as distor¢gdes na
geometria. Na Figura 1, observa-se a distorgdo da
geometria em funcdo da adigdo das moléculas de
agua.
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Tabela 1. Propriedades moleculares dos derivados
de naftalimidas.

Compostos | 4, (nm) | Egomo Elumo | AE (eV)
(V) (eV)

NI 327 6,484 | 2,407 | 407
330%*

HNI 343.6 -6,136 -2,219 13,92

MNI 347,2 -6,060 -2,156 13,90
360*

PNI 3534 -6,124 -2,270 13,85
358*

NNI 352,1 -6,075 -2,212 13,86
360%*

*valores em solugdo usando acetonittila como solvente na
concentragdo de 1x10-5 mol L-1. NI = N-metil-1,8-naftalimida;
HNI = 4-hidréxi-N-metil-1,8-naftalimida, MNI = 4-met6xi-N-metil-
1,8-naftalimida; PNI = 4-fenéxi-N-metil-1,8-naftalimida; NNI = 4-
naftéxi-N-metil-1,8-naftalimida.
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Figura 1. a) PNI no vacuo; b) PNI interagindo com a
H,O

Conclusoes

Através dos calculos, observou-se que a agua
interage com os substituintes causando uma
distorgdo na geometria interferindo no processo de
transferéncia de carga.
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