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Resumo

As ciclodextrinas (CDs) sao Uteis na formacdo de compostos de inclusdo e apresentam grande
potencial para modificar a solubilidade de determinadas substancias. Interagem também com
defensivos agricolas téxicos como os organofosforados. A formag¢do de compostos de inclusao
pode promover a retirada de material contaminante de um meio. Nesse contexto se insere a
abordagem tedrica. No entanto, testar e desenvolver a metodologia constituiu etapa relacionada
ao estudo da aplicabilidade da abordagem tedrica. A presente pesquisa teve como objetivo
especifico o estudo da formacdo de compostos de inclusdo entre CDs e o defensivo agricola
paraoxon. Para isso foram obtidas diversas disposi¢cdes espaciais dos compostos de inclusao
formados por PRX@AIlfa-CD, PRX@Beta-CD e PRX@Gamma-CD, a partir da execucdo do
software. Em sequéncia foi investigada a resposta do método GFN2-xTB, considerando os dados
experimentais para esses sistemas. Ao total foram investigados 1200 sistemas sendo (300 por
par: pesticida/CD) para PRX@Alfa-CD,e PRX@Beta-CD e 600 para PRX@Gamma-CD,
considerando o método semiempirico GFN2-xTB. A partir dos 1200 sistemas investigados, foi
possivel identificar as geometrias em equilibrio e realizar os célculos das constantes de equilibrio
(K) para PRX@AIfa-CD, PRX@Beta-CD e PRX@Gamma-CD. Os valores teéricos de logK
(GFN2-xTB) obtidos correspondem a 4.18, 6.48 e 8.82, respectivamente. Em comparacdo com
dados experimentais, indica-se que os valores obtidos teoricamente estdo superestimados e os
mesmos,possibilitam comparacéo e diferenciacdo entre PRX@AIlfa-CD e PRX@Beta-CD, assim
como PRX@AIfa-CD e PRX@Gamma-CD, pois conforme dados experimentais, compostos com
ACD apresentam valor menor de logK. No entanto, ndo foi possivel diferenciar corretamente
PRX@Beta-CD de PRX@Gamma-CD. Essa abordagem pode ser considerada relevante pois
pode proporcionar o estudo sobre a interacdo dos sistemas supramoleculares sem custo de
reagentes ou custos ambientais e em momento anterior ao preparo experimental.
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