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Introducéo

A absorcdo de luz é uma interacdo entre radiacdo e
matéria que se mostra em muitos materiais. Por ser um
fendbmeno que ocorre de modo especifico para cada
comprimento de onda e também para a constituicdo do
material, faz-se possivel caracterizar materiais por meio
da obtencéo de dados referentes a absorcéo de luzft.
Neste trabalho sera apresentado as condigfes para uma
molécula absorver luz, sabendo que tanto a forma como
a constituicdo da molécula influenciam no processo,
varias moléculas com estrutura molecular parecida foram
analisadas experimentalmente. Serdo apresentados o0s
métodos utilizados no processo, e uma discussao dos
dados obtidos.

Os materiais a serem analisados sdo onze moléculas
organicas denominadas série MSJP, sdo compostas por
um fenil ligado a uma cadeia maior formada pela
combinacdo de imidazol, pirazolo e pirimidinas na
forma "7-aril-2,7-di-hidro-3H-imidazo[1,2-c]pirazolo
[4,3-e]pirimidinas"[?l. Estas se diferenciam por
alteragdes de substituintes no fenil. A figura 1 e a
tabela 1 esquematizam a estrutura das moléculas:
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Figura 1: Estrutura das moléculas da série MS]P

Tabela 1: Substituintes da série MSJP

Substancia Substituinte
MSJP02 R, =Cl
MSJP03 R, =R; =Cl
MSJP04 R, =R, =Cl
MSJP05 R, =R; =Cl
MSJPO7 R; =Cl
MSJP10 R;=F
MSJP11 R,=F
MSJP13 R; = Br
MSJP14 R, = Br
MSJP20 R; = OCH,
MSJP26 R, =R, =Cl

As posicdes ndo mencionadas possuem Hidrogénio.
Metodologia

Inicialmente foi necessério se fazer uma reviséo tedrica
dos mecanismos de absorgdo de luz, e como se trataria 0s
dados obtidos experimentalmente.

Ja na parte experimental foi necessario se buscar o melhor
solvente para se utilizar no preparo das solu¢des. Como
ja se sabia de antemdo que 0s materiais se dissolviam em
dimetil-sulféxido (DMSO), se testou em etanol, metanol
e diclorometano (DCM). A necessidade de se buscar uma
alternativa ao DMSO se da por conta de esse solvente
absorver luz em uma regido maior que os demais
solventes disponiveis, 0 que gera uma perda de dados.
Para isso, foi colocado trés pequenas por¢oes de material
em uma placa, sobre as quais se gotejou cada um dos
solventes e foi analisado o grau de solubilidade. Com o
teste, constatou-se que dentre os trés, DCM foi 0 mais
eficiente, contudo, alguns materiais ndo se dissolveram
completamente. Com isso, optou-se em prosseguir
utilizando DMSO, pois uma solucéo mal dissolvida pode
gerar distor¢éo nos dados.

Em seguida, iniciou-se o preparo das solucdes. Devido a
necessidade de se utilizar a Lei de Beer-Lambert®! no
tratamento dos dados, as solugfes devem ser feitas em
baixas concentracfes e deve se garantir que esta seja
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transllcida. Foi feita uma solugdo com concentracéo de
0,13 mg/mL que serd chamada de S,. Entdo, no
espectrémetro, foi utilizado uma cubeta com 2 ml de
solvente, primeiramente foi retirado a “baseline” do
solvente e ambiente, de modo que essa baseline sera
subtraida dos demais dados obtidos. Entdo, seguiu-se
com a obtencdo dos dados variando a concentracdo da
seguinte forma:
S, = 2,0mL de DMSO + 10 uL de S,
Sp = Sp_1 +10uL de S,
Em alguns casos variou-se a adi¢do de S, a cada rodada
para se obter maior mudanca entre os dados obtidos.
Com isso, é possivel obter o coeficiente de extin¢do &, em
um comprimento de onda fixo, plota-se a absorcdo em
funcdo da concentracdo. Este serd uma reta, e 0
coeficiente angular é o coeficiente de extincdo, essa
relacdo é dada pela lei de Beer-Lambert:
OD =¢.c.?t
Onde OD ¢é a densidade oOtica (absor¢do), ¢ é a
concentracgdo, e £ € o caminho 6tico percorrido pela luz
dentro da solugéo (largura da cubeta).
A fim de se ter uma ideia da regido que se perde ao
utilizar DMSO como solvente, foi feita a obtengdo de
dados referente a absorcdo utilizando DCM como
solvente, porém ndo para diferentes concentragdes,
realizando entdo apenas uma rodada por material.

Resultados e discussao

Obtido o coeficiente de extin¢do para todas moléculas,
multiplica-se este com os dados de absorcédo
normalizados, obtendo assim um gréafico do coeficiente
de extincdo em fungdo do comprimento de onda. Estes
sdo mostrados na figura 2.

Prosseguindo com a andlise dos graficos, é possivel
perceber duas curvas gque tendem a permanecer abaixo
das demais, sdo as substancias MSJP03 e MSJP26,
analisando a estrutura molecular destas (figura 3), vé-se
que ambas possuem um ion de Cloro na posicéao orto, é
entdo atribuir essa baixa probabilidade de absorcéo de luz
a steric effects ], isto ¢, esses ions aumentam a rigidez
da molécula diminuindo a interacdo com radiac&o!®l.
Para as demais moléculas, foi constatado que um ion
“leve” na posi¢do meta propicia a absor¢do de luz, o que
é visivel nas linhas de MSJP0O5 e MSJP11. Contudo, esse
efeito pode ser facilmente anulado com a adigdo de um
fon na posicdo orto (MSJP26), ou quando se trata de um
ion “pesado”, que é o caso da molécula MSJP14 que
possui um ion de Bromo, este por sua vez possui uma
eletrosfera grande em comparacdo aos demais
substituintes, o que leva a mesma interacdo por steric
effects.
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Figura 2: Coeficiente de extin¢do de todos materiais

MSJP26

N
T\ ) j

)
Y
N'\ Nh

N~ N N
@m

Cl

MSJP03

N
©:m
Cl
Figura 3: Moléculas MSJP03 e MSJP26

Comparando as moléculas com substituintes na posicao
para, vé-se que os “pesados” tendem a propiciar a
absor¢do de maneira mais eficiente que os “leves”, é o
caso das moléculas MSJP13 e MSJP20, que possuem
bromo e metdxi respectivamente, em contraste com
MSJPO7 e MSJP10, que possuem cloro e flaor
respectivamente.

E possivel obter mais informagbes do espectro de
absorcdo das moléculas, no entanto retornaremos agora
na questao da escolha do solvente.

A figura 4 mostra a absor¢do da molécula MSJP10 em
ambos solventes discutidos. No grafico de DCM é
possivel ver um pico que ndo era visivel em DMSO.
Mostra-se indiscutivel a perda de dados relevantes ao se
optar pela utilizagdo de DMSO como solvente, porém
aqui se apresenta o dilema entre escolher uma maior
abrangéncia de dados, ou sua acuracia (ja que alguns
materiais ndo dissolvem bem em DCM), como se buscava
atribuir caracteristicas ao espectro de maneira objetiva, a
precisdo nos dados é de fato mais importante.



V Simpdsio de Iniciacao Cientifica

2022

Ciéncia, Tecnologia e Inovacdo no Brasil

MSJP10
4,0

—— DMSO
—— DCM

32F
24H

1,6

Absorgao (Und. arb.)

0,8 fi

0,0 ! | Ai i L 1
250 300 350 400 450 500

Comprimento de onda (nm)
Figura 4: Absor¢do em DMSO e DCM

Conclusodes

Em relacdo a posi¢cdo dos substituintes no fenil das
moléculas da série MSJP, é evidente que esta influéncia
em sua absor¢éo de luz. Conforme comentado, na posicéo
orto, até mesmo atomos leves sdo capazes de aumentarem
a rigidez da molécula (moléculas MSJP03 e MSJP26). J&
na posicao meta, ions leves ndo apresentam imposi¢ao de
dificuldade de absorcdo (moléculas MSJP10 e MSJP11
possuem um ion de fldor na posicdo para e meta
respectivamente). Ja para ions pesados, na posi¢cdo meta
vé-se menor coeficiente de extingdo, como ja discutido,
por se tratar de um atomo maior, sua eletrosfera pode
interagir com a eletrosfera da pirimidina na cadeia
principal, aumentando a rigidez da molécula (o contraste
em relacdo & posicdo € evidenciado nas moléculas
MSJP13 e MSJP14 que possuem um ion de bromo na
posicdo meta e para respectivamente). Por fim, na
posicdo para, substituintes de maior massa mostraram
propiciar a absorcéo de luz (MSJP13 e MSJP20).
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