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RESUMO

A espectroscopia de Dicroismo Circular Eletronico (ECD) é um método utilizado principalmente para resolugdo de
problemas relacionados com a estereoquimica de moléculas quirais. Recentemente, a cinfora tem sido empregada como
molécula modelo para calculos ECD. A literatura recente tem reportado a preparagdo experimental de complexos de
inclusdo da Canfora em B-Ciclodextrinas (B-CD). Todavia, estudos acerca do efeito de Ciclodextrinas no espectro de
ECD da canfora ndo t€m sido descritos. Dessa forma, este estudo objetiva investigar teoricamente os efeitos do
confinamento na estrutura eletronica da canfora encapsulada na B-CD, focando nas alteragdes do espectro de ECD.
Sendo assim, foi realizada uma varredura energética via método semi empirico PM6 de forma a obter as energias de
complexacdo entre a canfora e a B-CD. Assim, a estrutura com maior energia de complexagao foi otimizada com o
método ONIOM, utilizando BP86/6-31+G(d,p) para o nivel alto e B97D/STO-3G para o nivel baixo. O ECD da canfora
isolada foi calculado com TD-BP86/6-31+G(d,p) e canfora@p-ciclodextrina com TD-DFT, implementados no ONIOM
novamente. Os resultados obtidos demonstram, via célculos teoéricos, que a formagdo do complexo de inclusdo ¢
energeticamente favoravel. Ao analisar ambos os espectros € possivel observar que as forgas rotacionais sdo similares.
Do ponto de vista espectral, observou-se um deslocamento batocrdmico em torno de 12 nm apos a inclusdo da canfora
na cavidade da B-CD. Infere-se, portanto, que a modificag@o espectral do ECD intrinseco da canfora esta relacionada
tanto com modificagdes conformacionais devido a adaptacdo ao processo de inclusdo como as interagdes dos momentos
de dipolos de transigdo eletronica da canfora com as unidades a-D-glicopiranose da f-CD. Essas interagdes do ponto de
vista quimico, podem estar relacionadas com as interagdes intermoleculares entre a canfora e a §-CD.
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