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Resumo

Pesticidas sdo definidos como substancias que possuem a intengdo de prevenir, repelir ou
mitigar qualquer praga (insetos ou microrganismos, por exemplo). Com um desenvolvimento e
uso intensivo apos a Segunda Guerra Mundial, 0 seu uso se expandiu para além da agricultura.
Esses compostos tém sido empregados em florestas, parques, saude publica, entre outros.
Devido ao seu emprego em larga escala ao passar dos anos, sua utilizacdo vem acarretando e
gerando discussbes sobre como tem afetado o meio ambiente e a salde humana. Com isso,
varias medidas vém sendo estudadas com o propésito de remover tais poluentes do solo. A
complexagdo com ciclodextrinas (CDs) vem ganhando espaco nos Ultimos anos devido a sua
capacidade de alocar a substancia em sua cavidade, facilitando a remoc¢é&o de substéncias pouco
solaveis do solo. CDs sdo carboidratos obtidos pela acdo de bacilos sobre amido. Existem trés
tipos de CDs possuindo, respectivamente, seis, sete e oito unidades de glucopiranose
denominadas alfa-, beta- e gama-CD. O presente estudo tem como obijetivo investigar a inclusao
de pesticidas em beta-CD. Teoricamente foram obtidos em dois scans distintos, 1968 e 2376
sistemas supramoleculares formados com beta-CD e os pesticidas diuron, linuron e neburon. Foi
utilizado o software UD-APARM na construgdo destes sistemas. Em seguida, o método quéantico
GFN2-xTB foi utilizado para a obtencao dos dados tedricos. Nota-se um aumento nos valores da
constante de formacdo com uma faixa de varredura mais ampla. Os valores do log K obtidos pelo
estudo tedrico foram de 6,73, 6,59, e 5,29 para a inclusdo de diuron, neburon e linuron em
beta-CD, respectivamente, para o scan efetuado com maior nimero de sistema de partida. Apés
a analise dos sistemas otimizados, a tendéncia experimental ndo foi observada. Com isso, sera
estudada a relacdo destes compostos com outros dados experimentais para encontrar melhor
correlacdo entre valores tedricos e experimentais.
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