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Abordagem tedrica da inclusdo do herbicida cycluron em ciclodextrinas

Carolina Lucia Cardoso Ribeiro - 4 médulo de Quimica, UFLA, inicia¢éo cientifica voluntéria.
Gustavo Ferreira dos Santos - 4 médulo de Quimica, UFLA, iniciag&o cientifica voluntaria.

Cleber Paulo Andrada Anconi - Orientador DQI, UFLA. - Orientador(a)

Resumo

Ciclodextrinas (CDs) sao oligossacarideos ciclicos formados através da degradacao do amido.
Sua estrutura compreende um exterior hidrofiico e uma cavidade hidrofébica que pode
acomodar moléculas organicas distintas. Esses compostos demonstraram eficacia como agentes
complexantes de herbicidas. Experimentalmente, foi relatada a determinacdo de constantes de
formacdo para complexos de inclusdo entre ciclodextrinas e herbicidas. Cada sistema foi
estudado, considerando sistemas iniciais supramoleculares. O programa UD-APARM foi
empregado na construcdo destes sistemas. O método GFN2-xTB foi utilizado para obtencéo dos
dados tedricos. ApoOs otimizacdes e determinacdo da energia livre de Gibbs na fase condensada,
foram obtidos valores de log K para os compostos de inclusdo CYCL@AIfa-CD, CYCL@Beta-CD
e CYCL@Gama-CD em um escopo multi-equilibrio. No entanto, a tendéncia experimental nao foi
alcancada. A Superficie de Energia Potencial (PES) serd mais explorada, uma vez que a
abordagem fornece resultados razoaveis. Os valores logaritmicos da constante de formacao
tendem a aumentar com uma faixa de varredura mais ampla. A tendéncia experimental ndo foi
alcancada e a exploracao adicional do PES GFN2-xTB deve ser realizada.
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