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Introducao |

Nos ultimos anos, as imidas ciclicas vém sendo
bastante estudadas por possuirem varias atividades
bioldgicas, as quais apontam para um potencial uso
farmacéutico. Dentre estas propriedades, destacam-
se as atividades anti-inflamatoria, antimicrobiana e
antitumoral. Também € interessante ressaltar, que
as imidas ciclicas podem atuar tanto como aceptora
guanto doadora de protons. Neste sentido, nos
estudamos neste trabalho as propriedades
moleculares de complexos de hidrogénio
envolvendo 3-aminoftalimida e HF'. Para isto,
empregamos calculos ab initio MP2/6-31++G(d,p) e
B3LYP/6-31++G(d,p) para determinar ndo sé as
possiveis estruturas destes complexos, mas
também para interpretar as mudancas mais
significativas em suas propriedades eletrbnicas e
vibracionais devido a complexacao.

Resultados e Discussao |

Na Figura 1 mostramos as estruturas otimizadas
dos complexos para os sistemas formados entre 3-
aminoftalimida e HF.
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Na tabela 1 nés mostramos as energias de
estabilidade com e sem corre¢cBes ZPE e BSSE e a
variagcdo do momento dipolar devido a formacéao
das ligacbes de hidrogénio.

Tabela 1. Valores MP2 e B3LYP (em paréntesis)
da energia sem corregdo (AE), energias de
estabilizacdo apds corre¢gbes BSSE e ZPE (AE°) e
variacao do momento de dipolo (Ap).

Complexos | AE, kJ.mol* | AES, kJ.mol* Ay, (D)
0) 47.6 (49.2) | 34.6 (41.0) | 0.99 (1.33)
M) 44.6 (46.6) | 31.9 (35.7) | -0.96 (0.09)
(D) 46.7 (49.0) | 33.4(38.3) | 1.10(1.05)
(V) 14.3 (11.8) 7.7 (7.9) 0.20 (1.10)
V) 44.3(46.5) | 32.1(34.0) [-2.00 (-2.28)

Podemos verificar que em particular, exceto para o
complexo IV, a formacao da ligacdo de hidrogénio,
produz um importante deslocamento para baixo na
freqiéncia do estiramento H-F (Avye) € um aumento
acentuado em sua intensidade no infravermelho
(A%4e/A®4e), como mostra a tabela 2.

Tabela 2. Valores MP2 e B3LYP (em paréntesis)
do deslocamento de frequéncia (Avye) e razéo das
intensidades (A°ue; A®ye) do estiramento H-F.

Complexos AVir A A
[0} -606 (-747) 8.8 (13.0)
(I -488 (-643) 9.5 (12.4)
(1) -604 (-756) 9.3 (14.0)
(V) -31 (-24) 1.6 (1.5)
V) -541 (-852) 5.3 (11.7)

Conclusodes

Nossos célculos mostram que cinco diferentes
complexos podem ser formados envolvendo 3-
aminoftalimida e HF. Em particular, as freqtiéncias
do estiramento H-F deslocam para menores valores
e suas respectivas intensidades sdo aumentadas.
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