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Resumo

O acido madélico (AM) é um composto Alfa-hidroxicarboxilico aromatico, frequentemente
utilizado como agente antimicrobiano de amplo espectro contra infec¢gdes do trato urinério e na
industria de cosméticos, no tratamento de distlrbios da pele, como acne e melasma.1,2 No
presente trabalho, foram realizados calculos baseados na teoria do funcional de densidade
(DFT), B3LYP/CBSB7, com objetivo de otimizar as estruturas moleculares do AM e de todos
seus possiveis compostos mandelatos de Fe(ll), Co(ll) e Ni(ll). Os principais resultados indicam
gue a estrutura desprotonada do AM é a mais estavel em solucéo aquosa. Os espectros de IV e
UV-Vis calculados de ambas as espécies do AM demonstraram uma concordancia satisfatéria
com seus respectivos espectros medidos experimentalmente. Os modos de coordenagcdo mono e
bidentado foram considerados nas interacdes diretas entre cada ion de metal de transicdo e
diferentes nameros de ligantes MA, que foram variados de um a quatro. Dentre 0s compostos
mandelatos otimizados, a estrutura M-4CO201H com 4 ligantes AM apresentou, nos caso dos
fons Fe(ll), Ni(ll) e Co(ll), os maiores valores de energia de ligacdo. Isso indica, que o efeito
guelato nos compostos otimizados tem um fator determinante para a estabilidade e reatividade
dos complexos formados. As propriedades de ligacdes quimicas obtidas nos calculos NBO
apontam as maiores contribuigcdes dos orbitais atdmicos na formagéo das ligagbes quimicas M-L,
contribuindo assim, para um melhor entendimento das propriedades moleculares e de
reatividade quimica desses compostos. Tais resultados mostram ser importantes, devido a
dificuldade de obter esse tipo de informacéo através de medidas experimentais. De modo geral,
os resultados obtidos neste trabalho fornecem novas informacgdes para a quimica dos compostos
mandelatos de Fe(ll), Co(ll) e Ni(ll), que apresentam diferentes aplicacdes nas industrias
guimica, biolégica e farmacéutica.
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