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Influéncia das Propriedades Dielétricas de Solventes
nas Caracteristicas Estruturais e Opticas da

Molécula HPMP

Inflvence of the Dielectric Properties of Solvents on the Structural and Optical Characteristics of the HPMP Molecule
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Clodoaldo Valverde

A interag@o entre as moléculas de solvente e soluto pode alterar a estrutura molecular e as
propriedades opticas do meio. Este estudo analisa as propriedades geométricas e elétricas de
um derivado de chalcona, 1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-1yl)methyl]phenyl}-3phenylprop-
2-en-lone (HPMP), usando dados de cristalografia de raios-x. Para as propriedades
geométricas, nove solventes foram examinados com um modelo de solvatacao continua
polarizavel, aplicando o funcional B3LYP e o conjunto de base 6-311++G(d,p) no programa
Mercury 3.9, visando determinar valores de distancias méaximas, dimensdes de ligagdes,
angulos diedrais e desvio quadratico médio. As propriedades elétricas, como o momento de
dipolo ¢ a polarizabilidade, foram calculadas usando métodos quanticos ab initio.

Palavras-chave: chalcona; maxima distancia; RMSD.

The interaction between solvent and solute molecules can modify the molecular
structure and optical properties of the medium. This study examines the geometric and
electrical properties of a chalcone derivative, 1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-1yl)methyl]
phenyl}-3phenylprop-2-en-lone (HPMP), utilizing X-ray crystallography data. For
geometric properties, nine solvents were investigated using a polarizable continuum
solvation model, employing the B3LYP functional and the 6-311++G(d,p) basis set in the
Mercury 3.9 program to determine maximum distance values, bond dimensions, dihedral
angles, and root mean square deviation. Electrical properties, such as dipole moment and
polarizability, were computed using ab initio quantum methods.
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Introducéo

Os derivados de chalcona sdo dotados de inumeras
informagdes no campo da pesquisa cientifica. Além
disso, nos ultimos anos suscitou-se grande interesse dos
pesquisadores e, a razdo para tal reconhecimento ¢ dada
pela sua aplicacdo em fotdnica e suas diversas atividades
biologicas, tais antibacterianas, antifingicas,
antiviral e anti-inflamatoria, além de sua facil modelagem'.
A chalcona apresenta pigmentagdo amarelada® e é precursora
de flavanodides encontrado em vegetais®’, inseridos ao
organismo humano através da alimentagdo®. Elas sao
cetonas a, B-insaturadas ligadas a grupamentos aromaticos?,
que sdo comumente sintetizadas via condensacdo de
Claisen Schmidt ou de forma natural®. Apresentam também
agentes medicinais com maior poténcia e menor toxidade.
Moléculas organicas também vém chamando a ateng@o, no
campo da dptica, tais compostos ganharam destaque gracas
a facil obtengdo manipulagdo’ e por, apresentarem efeitos
solventes significantes sobre as propriedades elétricas
dessas estruturas de chalconas em solugao.

Os solventes sao classificados como polares e
apolares, uma distingdo baseada principalmente em
suas propriedades fisico-quimicas, como a capacidade
de formar ligacdes de hidrogénio e suas constantes
dielétricas, e ndo apenas pela eletronegatividade de
atomos individuais em suas moléculas.’. Atomos com
maior eletronegatividade tendem a atrair mais fortemente
anuvem eletronica em uma ligacao covalente, resultando
em uma carga parcial negativa sobre eles. Por outro lado,
os atomos com menor eletronegatividade ficam com uma
carga parcial positiva. Essa distribuicdo desigual de carga
leva a polarizacdo das ligagdes covalentes e influencia a
interacao da molécula com o meio.

Quando a diferenga de eletronegatividade entre dois
atomos € maior que 0,5, geralmente resulta em uma ligacao
covalente polar, onde os elétrons sdo compartilhados de
forma desigual. Se a diferenga for menor que 0,5, a ligagao ¢
tipicamente covalente ndo polar, com um compartilhamento
de elétrons relativamente igual. Entretanto, se a diferenca de
eletronegatividade exceder 1,7, a ligag@o tende a ser idnica,

como:
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na qual a eletronegatividade mais alta do 4tomo resulta na
atragdo de elétrons suficiente para efetuar a transferéncia de
elétrons, formando ions positivos e negativos®. Os solventes
polares sdo divididos em proticos e aproticos'. Os solventes
polares proticos sdo capazes de doar protons, geralmente
tém hidrogénios ligados a atomos eletronegativos, como
oxigénio ou nitrogénio, e possuem uma constante dielétrica
alta; a dgua e os alcoois sdo exemplos tipicos. Os solventes
polares apréticos, embora também tenham uma constante
dielétrica alta, ndo podem doar prétons e ndo formam
ligacdes de hidrogénio fortes. Em contraste, os solventes
apolares t€ém uma constante dielétrica geralmente menor
que 5, refletindo sua baixa capacidade de polarizar'.

Chalconas sdo compostas por sistemas conjugados
de ligagdes m, alternando ligagdes simples e duplas,
permitindo que os elétrons mais externos ocupem orbitais
moleculares do tipo m. Esses elétrons deslocalizados
conferem mobilidade ressonante ao longo da estrutura, o
que pode influenciar propriedades opticas da molécula. Um
exemplo de tais propriedades ¢ a refragdo, um fenomeno
que altera a velocidade e o caminho da luz ao atravessar
o meio, mantendo sua frequéncia constante. A intensidade
do campo elétrico incidente ndo altera o principio da
refragdo, mas a polarizacdo do soluto induzida por campos
de baixa intensidade pode afetar a polarizabilidade do
meio, influenciando a constante dielétrica, 0 momento de
dipolo e a polarizagdo eletronica, e consequentemente, as
caracteristicas opticas do meio.

Portanto, este trabalho visa investigar as propriedades
opticas lineares da chalcona 1-{4-hydroxy-3-[(pyrrolidin-
1-yl)methyl]phenyl}-3-phenylprop-2-en-1-one ~ (HPMP)
com a formula estrutural C20H21NO2. O estudo avaliara
as alteragdes na densidade eletronica decorrentes das
interacdes eletrostaticas em nove diferentes ambientes
quimicos de solventes. Além disso, os efeitos dos solventes
sobre as propriedades geométricas, incluindo distancias
interatomicas e angulos, assim como angulos diedrais, serdo
estudados usando o modelo de solvatagao implicito (IEF-
PCM - Polarizable Continuum Model), aplicando a teoria
funcional da densidade (DFT) com o funcional B3LYP ¢ o
conjunto de base 6-311++G(d,p).
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Em sistemas moleculares soluto/solvente, alteragdes
na densidade eletrénica podem causar variagdes nos
parametros geométricos do soluto, como distancias
interatdmicas e angulos, levando a mudancas nas respostas
opticas lineares, tais como a polarizabilidade e 0 momento
de dipolo, quando o soluto esta imerso no solvente.

Para simular os efeitos de solventes implicitos, sdo
empregadas duas técnicas principais. A primeira trata o par
soluto/solvente como uma supermolécula, analisando as
interagdes microscopicas com o menor nimero possivel de
moléculas de solvente. Esta abordagem permite uma analise
detalhada, mas com custos computacionais significativos.
A segunda técnica substitui o meio real por um continuo
dielétrico, simplificando as interacdes macroscopicas e
permitindo uma variedade de céalculos, como otimizagdo
de geometria em solugdo, analise dos efeitos solventes e
estudo de reagdes quimicas.

Com base no que foi exposto, o presente estudo utiliza
nove solventes diferentes para investigar a molécula de
Chalcona HPMP, focando na analise comparativa dos
resultados e empregando o meio dielétrico continuo, isto ¢,
a segunda técnica de simulag@o. Os solventes selecionados
incluem argénio (um solvente apolar), cloroférmio,
tetra-hidrofurano (THF), acetona, etanol, metanol, agua
e a mistura de N-metilformamida, cada um com suas
respectivas constantes dielétricas, classificando-os como
polares ou apolares. Posteriormente, sobrepondo o cristal e
a molécula otimizada, calculamos as distancias atdmicas, o
desvio médio quadratico (RMSD), o tamanho das ligagdes
e os angulos de tor¢do. Finalmente, correlacionamos as
polarizabilidades lineares com cada um dos nove solventes.
O objetivo ¢ compreender qual ou quais solventes exercem
maior efeito sobre as constantes dielétricas por meio da
solvatacdo continua (IEF-PCM), fornecendo insights
valiosos sobre a estrutura geométrica € o comportamento
optico linear da molécula.

Metodologia
Apos selecionar os nove solventes conforme descrito
na literatura, as varia¢des dos resultados foram calculadas
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e avaliadas usando métodos apropriados para investigar as
propriedades fisicas de interesse.

DESVIO MEDIO QUADRATICO

O RMSD (Root Mean Square Deviation) ¢ uma
métrica que mede a média das distancias quadraticas entre
atomos correspondentes em duas estruturas. Ele fornece
uma indica¢do da estabilidade estrutural comparando as
diferencas de posi¢do (coordenadas X, y, z) entre os &tomos
das duas estruturas. Um ponto de referéncia, geralmente
alguns atomos selecionados do sistema, ¢ usado para
alinhar as estruturas antes do calculo do RMSD. Valores
elevados de RMSD indicam uma grande discrepancia
entre as conformagdes estruturais, sugerindo que ndo ha
equilibrio geométrico entre elas. Assim, altos valores
de RMSD podem refletir uma distor¢do significativa na
dindmica molecular devido a interagdes intermoleculares
que desviam das conformagdes esperadas ou ideais'.

DISTANCIA ATOMICA

As forgas de intera¢do entre moléculas ¢ atomos sdo
primordialmente elétricas e estdo diretamente relacionadas
com as propriedades termodinamicas e a proximidade
entre moléculas. Estas intera¢cdes variam conforme a
distancia entre duas moléculas: as de longo alcance operam
em grandes distancias, enquanto as de curto alcance se
manifestam quando as moléculas estdo mais proximas.
A forca de atragdo, que contribui para a formagdo de
ligagdes e a agregacdo de atomos, e a forca de repulsdo,
que impede a sobreposi¢do das nuvens eletronicas, atuam
concomitantemente e sdo influenciadas pela distancia
intermolecular. O ponto de equilibrio entre essas forcas
ocorre na distancia onde a energia potencial do sistema
¢ minimizada ¢ a forga resultante entre as moléculas ¢
nula, reduzindo a capacidade de atrair ou repelir elétrons
adicionalmente.

MOMENTO DE DIPOLO

Ao posicionar uma molécula dentro de uma cavidade
modelada por um meio dielétrico, cria-se um campo de
reacdo ciclica devido a polarizag@o do proprio dielétrico,
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que ¢ influenciada pela distribuicdo de cargas da
molécula inserida. No contexto dos sistemas moleculares,
as forcas de Van der Waals, que emergem entre atomos e
moléculas, tém origem quantica. Elas sdo resultado das
flutuagdes temporarias na densidade eletronica, que geram
dipolos momentaneos nos atomos ou moléculas. Esses
dipolos instantaneos, por sua vez, podem induzir dipolos
correspondentes em atomos ou moléculas adjacentes. A
interagdo entre esses dipolos induzidos resulta em uma
atrag@o entre as particulas, levando a uma diminui¢do na
energia potencial do sistema. O momento de dipolo total
do sistema é, portanto, a soma vetorial de todos os dipolos
instantaneos e induzidos no sistema e pode ser escrito na
seguinte forma:
1
p= (2 + 2+ p2)2. (1)
POLARIZABILIDADE LINEAR
Apolarizabilidade de uma molécula estd intrinsecamente
ligada as suas caracteristicas estruturais e eletronicas. Essa
propriedade quantifica a distor¢do da nuvem eletronica da
molécula em resposta a um campo elétrico aplicado, seja ele
constante ou variavel no tempo. Em termos mais simples,
ela se refere ao grau em que os momentos de dipolo se
alinham e causam uma altera¢do na distribuigdo eletronica
da molécula em resposta ao campo elétrico.
Quando a polarizabilidade linear ¢é baixa, sugere-se que
a distribuicdo eletronica é mais simétrica, resultando em
uma estrutura molecular mais compacta e menos suscetivel
a distor¢des. Por outro lado, uma alta polarizabilidade linear
indica uma maior assimetria eletronica, com uma estrutura
molecular mais aberta e flexivel. Existe uma relagdo direta
entre a intensidade do campo elétrico aplicado, o momento
de dipolo induzido e a polarizabilidade linear da molécula.
A polarizacdo média em um sistema soluto/solvente
¢ diretamente proporcional a polarizabilidade das
moléculas envolvidas. As propriedades de polarizabilidade,
representadas pela letra grega o, podem ser expressas por:

Uy T ayy +ag,

(a) = 225 @)
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ANGULOS DIEDRAIS

Através da geometria molecular, ¢ possivel determinar
a distribui¢do espacial dos elétrons e dos nticleos atdmicos
na molécula, assim como a polaridade desta. Os angulos
diedrais sdao definidos pela rotagdo em torno de uma
ligagdo entre dois dtomos, limitados por quatro atomos em
sequéncia, fornecendo uma perspectiva tridimensional da
forma molecular. Estes angulos podem indicar a simetria da
molécula e sdo importantes para compreender as interagdes
eletronicas e os niveis de energia.

Conforme a teoria de repulsdo dos pares de elétrons da
camada de valéncia, pares de elétrons de valéncia, sejam
eles ligantes ou ndo ligantes, comportam-se como nuvens
eletronicas. Eles tendem a se afastar uns dos outros, buscando
minimizar a repulsdo mutua e estabilizar a molécula com
a menor energia possivel. No entanto, perturbacdes no
ambiente, como a presenca de outros campos elétricos ou
interagdes intermoleculares, podem alterar a configuragio
dos angulos diedrais, influenciando assim os niveis de
energia, as interagoes eletronicas e a polaridade da molécula.

DADOS CRISTALOGRAFICOS

Com relagdo aos dados cristalograficos, o composto HPMP
possui a formula estrutural C, H, NO, e cristaliza-se no sistema
ortorrdmbico, especificamente no grupo espacial P2 2 2 , que
¢é centrossimétrico. A célula unitaria contém 4 moléculas, com
os parmetros cristalograficos principais: a = 5.8403 (5) A, b
=16.3195 (13) A, ¢ = 17.3615 (14) A e um volume de célula
de 1654.7 (2) A%. A Figura 1 ilustra a molécula do HPMP e
auxilia na identificagdo da posi¢do dos atomos de carbono,
oxigénio e nitrogénio dentro da estrutura. Esses detalhes sdo
cruciais para entender a disposic¢ao tridimensional dos atomos
e as interagdes intermoleculares que ocorrem no estado solido.

Figura 1. Molécula HPMP.
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Resultados

A seguir, apresentamos os resultados obtidos e
discutimos sua relevancia com base nas referéncias
bibliograficas e na analise da sobreposicdo da estrutura
cristalina com os nove solventes estudados. Esta analise
revela que os solventes influenciam tanto a velocidade da
reacdo quanto o produto final, de acordo com o numero 13
em nossas referéncias. Foram analisados nove solventes,
dos quais os valores obtidos estdo detalhados na relagdo
que contempla suas constantes dielétricas e classificagdes
em termos de polaridade. A correlagdo entre a constante
dielétrica do solvente e as variagdes observadas na molécula
HPMP, em comparagdo com a molécula otimizada, ¢ crucial
para compreender as diferengas nos parametros de distancia
maxima e¢ RMSD. Estes parametros foram modelados
usando o método de solvata¢do continua IEF-PCM.

Na Tabela 1, listamos os nove solventes selecionados,
juntamente com suas respectivas constantes dielétricas,
distancias maximas, valores de RMSD e a classificagao de
cada um como polar ou apolar.

Tabela 1. Parametros do meio solvente: Constante dielétrica estatica
(¢), classificagdo como protico, aprotico ou apolar e resultados obtidos
de RSMD e méxima distancia através da sobreposi¢do da molécula do
cristal com a molécula otimizada.

. N Mixima
Solvente (e) Classifica¢ao RSMD Distancia
Argonio 1,43 Apolar/Aprotico 0,54 1,01
Cloroformio 4,71 Apolar/Aproético 0,55 1,00

Tetra HydroFuran | 7,43 Apolar/Aprotico 0,55 0,99

Acetona 20,49 | Apolar/Aprotico 0,54 0,98
Etanol 24,85 | Polar/Prético 0,54 0,98
Metanol 32,61 Polar/Prético 0,54 0,97
DMSO 46,83 | Apolar/Aproético 0,54 0,97
Agua 78,36 | Polar/Prético 0,54 0,97
Mistura de 181,56 | Polar/Prético 054 |09

n-metilformamida

Dentre os solventes analisados na Tabela 1, o cloroformio
(CHCI3) apresentou o maior desvio médio quadratico
(RMSD), conforme indicado na referéncia 14. Um RMSD
elevado indica uma grande discrepancia entre a estrutura
da molécula no estado cristalino e sua forma otimizada no
solvente; isto €, no cloroféormio, a molécula exibe pouca
semelhanga estrutural em comparagdo a sua configuracdo
cristalina. Essa varia¢ao ¢ atribuida a interagao entre o soluto e
o solvente, influenciada pelo potencial dielétrico do solvente,
que facilita as interagdes intermoleculares, como citado
na referéncia 1. Consequentemente, a baixa estabilidade
e equilibrio estrutural observados no cloroformio podem
impactar as propriedades Opticas do soluto de maneira
distinta em relagdo aos outros solventes estudados.

Bl HPMP x-Ravy

[ Clorofdrmio

Figura 2. Resultado da sobreposicao, valores de maior RMSD.

Na Tabela 2, estdo listadas as medidas do tamanho de
algumas ligagdes quimicas. Ao analisar o comprimento das
ligagdes O,-C,, N -C,, O-H, e C-C , observa-se que
ndo houve variagdes significativas. Portanto, essas ligacdes
ndo apresentam alteracdes expressivas que impactem as
propriedades de interesse no estudo.

Tabela 2. Tamanho das ligagdes em Angstron.

Solvente (e) O-C, |[N-C,|O,-H, | C-C,
Argonio 1,43 1,23 1,47 0,99 1,49
Cloroférmio 4,71 123 | 1,47 | 1,00 | 149
TetraHydroFuran | 743 | 123 | 147 | 1,00 | 149
gtcet"fa 20,49 123 | 147 | 1,01 1.49
ano 2485 | 123 | 147 | 1,01 | 149
Metanol
DMSO 32,61 123 | 147 | 1,01 1,49
Agua 46,83 123 | 1,47 | 1,01 1,49

Mistura de 7836 | 123 | 147 | 101 | 149
n-metilformamida | 181,56 | 124 | 1,47 | 1,01 | 149
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Os dados da Tabela 3 mostram a relacdo entre a
constante dielétrica dos solventes (€) e 0 angulo das ligagdes
quimicas. Observa-se que ha uma tendéncia de diminuicao
do angulo de liga¢ao a medida que a constante dielétrica do
solvente aumenta. Especificamente, a ligagdo C ,-O,-H
se destacou por apresentar a maior distdncia atdmica entre
as analisadas, indicando que os pares de eclétrons nessa
ligag@o tendem a se repelir mais fortemente, buscando uma
configuragdo mais estavel do ponto de vista da geometria
estrutural.

Tabela 3.Valores dos angulos em graus.

Solvente (e) C,-0,- |C-C-C;| N- |CCp
Hl() Clé_CM H!s
Argbnio 1,43 106,67 |127,95 |112,75 | 117,72
Cloroformio 471 10636 |127,88 |112,53 |117,98
TetraHydroFuran | 5 43 110630 127,86 | 112,48 | 118,04
Acetona 2049 110623 127,83 | 112,42 118,11

Etanol
2485 10622 |127,83 |112,41 | 118,12

Metanol
DMSO 32,61 10621 |127,82 | 112,40 | 118,13
i 46,83 10621 |127,82 |112,40 | 118,14

gua
Mistura de 7836 110620 127,82 |112,39 | 118,15
n-metilformamida | 181,56 | 106,19 | 127,81 | 112,39 | 118,15

A Tabela 4 foca na analise da tor¢do estrutural da
molécula quando exposta a nove diferentes solventes.
Considerando que os momentos de dipolo sdo grandezas
vetoriais, a configuragdo tridimensional da molécula e
os angulos de tor¢do sdo cruciais na determinacdao das
distribuigdes de carga e, consequentemente, no momento
de dipolo resultante. Isso explica por que, em certos casos,
uma molécula com ligagdes polares pode ter um momento
de dipolo total nulo: os dipolos individuais podem se anular
devido a geometria molecular, especificamente por causa
dos angulos diédricos ou de torgao.

Observou-se que o angulo diédrico, ou de torcao, varia
em funcdo da constante dielétrica do solvente. A analise dos
dados na Tabela 4 indica que uma maior constante dielétrica
(e) esta associada a uma maior discrepancia na influéncia
dos solventes sobre a tor¢ao da estrutura molecular.
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Tabela 4. Angulos diédricos ou Torgio.

C, -N- | C-N-|C-C-
Solvente (e) 16 1 7 45
C17'C13 Clé'cm Ce'Cl
Argodnio
L. 1,43 167,85 72,14 -0,01
Cloroférmio
TetraHvdroF 4,71 167,61 73,40 -0,05
Ae rf yaroruran 1 7 43 167,56 | 73,68 | -0,07
cetona
Etanol 20,49 167,50 | 74,03 -0,09
ano
Metanol 24,85 167,50 74,07 -0,10
D;[ZIS) 32,61 167,49 | 74,11 | -0,10
i 46,83 167,48 | 74,15 -0,11
M‘?’“ta . 78,36 16747 | 74,19 | -0,11
wwrace 181,56 | 16747 | 7423 | -0,11
n-metilformamida

A Figura 3 apresenta um grafico que correlaciona a
constante dielétrica dos nove solventes estudados, listados
na Tabela 1, com seus respectivos valores de RMSD. As
constantes dielétricas desses solventes variam de 1,43 a
181,56, enquanto os valores de RMSD obtidos estdo em
uma faixa estreita entre 0,54 e 0,55. O grafico evidencia
que a mistura de n-metilformamida se destaca por sua
estabilidade comparativa, o que ¢é sugerido pelo seu
RMSD relativamente consistente em face das variagdes
significativas nas constantes dielétricas dos solventes.

Desvio Médio Quadratico

0,552

0,55
0,548
0,546
0,544

0,538

0,536

0,534 , , , , , , , ,
IR RN I R I
N AT 9T T 0T T \‘b\ﬂ

Constante Dielétrica

Figura 3. Evolu¢do do parametro RMSD para os compostos em
fungdo da constante dielétrica.

Na Figura 4, ¢ mostrado o momento dipolo total dos
solventes estudados em relagdo a sua constante dielétrica.
A estrutura molecular, que apresenta um excesso de
carga, orienta 0 momento dipolo, uma propriedade fisica
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definida pelo produto da magnitude da carga (em unidades
eletrostaticas) pela distancia entre as cargas (em centimetros).
106 Polarizabilidade Linear
40.55
405 |
4045 -
404
4035 -
403
4025 —
NN n;a" S

Figura 4. Constante dielgirica em relacda ao momentd de dipolo.

Polarizabilidade

Na Figura 5, observa-se a relagdo entre a constante
dielétrica dos solventes e sua polarizabilidade linear.
Nota-se que uma polarizabilidade linear maior implica
uma polarizagdo mais intensa, o que indica uma
maior capacidade da molécula de distorcer sua nuvem
eletronica em resposta a um campo elétrico externo. O
grafico mostra que, a partir do solvente etanol, ocorre um
aumento acentuado na polarizagdo linear, evidenciando
a alta mobilidade dos elétrons m e as significativas
distor¢oes da nuvem eletronica. Essas alteracdes
afetam diretamente propriedades oOpticas lineares, como
absorc¢do, reflexdo e refracdo, as quais se tornam mais

evidentes neste composto.

106 - Polarizabilidade Linear
4055 -
40.5 -
40.45 -
40.4
40.35 -

Polarizabilidade

403

40.25 T T T T T T T T 1

! o vl O e} > e} o o
1 A\ by k2 F b % ) o)
N BT A I A Sl \Ci\'

Constante Dielétrica

Figura 5. Constante dielétrica em relagdo a polarizabilidade linear.

Com base nos dados e analises apresentados nesta
secdo de resultados, foi possivel estabelecer correlagdes
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significativas entre as propriedades fisico-quimicas dos
solventes e a estrutura molecular do composto HPMP.
As constantes dielétricas, o RMSD e os angulos de
tor¢do forneceram insights valiosos sobre a interagdo
solvente-soluto ¢ suas implicagcdes na estabilidade ¢
reatividade da molécula estudada.

Observou-se que o solvente cloroférmio exibiu o
maior RMSD, indicando uma maior discrepancia na
estrutura molecular do HPMP quando comparado com a
estrutura cristalina. Isto sugere um efeito significativo
do ambiente dielétrico na configuracdo espacial da
molécula. Além disso, a relagdo entre a polarizacdo ¢ a
constante dielétrica dos solventes ressaltou a influéncia
do meio na polarizabilidade e no momento dipolo
do HPMP, que s@o fundamentais para entender suas
propriedades dpticas.

As representagdes nas Figuras 4 ¢ 5 ilustraram de
forma clara a influéncia da constante dielétrica na
polarizabilidade linear e e no momento dipolo total
dos solventes, proporcionando uma compreensao mais
aprofundada das forgas intermoleculares atuantes e
suas consequéncias praticas.

Conclusées

O estudo da molécula 1-{4-hydroxy-3-
[(pyrrolidin-1-yl)methyl]phenyl}-3-phenylprop-2-en-
1-one (HPMP) revelou uma sensibilidade notavel as
variagdes ambientais impostas pelos nove solventes
investigados. A analise do desvio médio quadratico
(RMSD) e da distdncia maxima interatdmica
mostrou que o cloroférmio induziu as alteragdes
mais significativas na estrutura molecular do HPMP.
Além disso, as maiores constantes dielétricas
correlacionaram-se com as maiores variagdes nos
angulos de tor¢do, no tamanho das ligacdes e nos
angulos atomicos, destacando a influéncia do ambiente
dielétrico nas propriedades moleculares.

Notavelmente, a mistura de n-metilformamida, o
solvente com a maior constante dielétrica estudada,
apresentou os valores mais elevados de momento dipolo
e polarizabilidade linear. Este achado reforca a hipotese
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de que solventes com maiores constantes dielétricas

exercem um efeito mais acentuado na estrutura e

propriedades 6pticas de moléculas como o HPMP.
Conclui-se que o HPMP ¢ uma molécula

opticamente ativa cuja reatividade ¢ influenciada de
refletindo-se

maneira substancial pelos solventes,
nas suas propriedades geométricas e dielétricas. Os
dados coletados oferecem uma valiosa contribuicdo
para o entendimento das interagdes fisico-quimicas
do derivado de chalcona e fornecem uma base sélida
para a expansdo de pesquisas futuras, potencialmente
guiando o desenvolvimento de novas aplicagdes e
aprimoramentos tecnologicos.
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