XXIX CONGRESSO DE INICIACAO CIENTIFICA (CIC)
2019
UACSA, UAST, UFAPE, CODAI e UEADTEC
Universidade Federal Rural de Pernambuco
Na el Pré-Reitoria de Pesquisa e Pés-Graduacdo
XXIX CIC Coordenacao de Programas Especiais

MODELAGEM DO ESPECTRO DE ABSORCAO DO PRODUTO PURPURA DE

RUHEMANN
Gerlania Francelino Rodrigues+, Eduardo de Castro Aguiar
E-mail: gerlania.bel@gmail.com

Unidade Académica de Serra Talhada, Universidade Federal Rural de Pernambuco, Serra Talhada-PE

O Puarpura de Ruhemann (RP) é o produto da reacdo da ninidrina com aminoacidos,
possuindo uma forte banda de absor¢do em aproximadamente 575 nm. Por formar complexos
fotoluminescentes, a complexacdo do RP com metais é utilizada para melhorar a revelacao de
impress@es digitais, auxiliando em investigaces criminais. A coordenacdo do RP com ions de
metais de transicdo como Zn(ll) ou Cd(ll), por exemplo, desloca a principal banda de
absorcéo do RP e aumenta sua intensidade. Quando complexado com o Zn(ll), por exemplo, a
banda de absorcdo do Purpura de Ruhemann € deslocada de 575 nm para 485 nm. Na
literatura, essas mudangas espectrais foram relacionadas a diminui¢do do angulo de torcéo
entre os aneéis indandiénicos. Neste trabalho, realizamos a modelagem computacional de
complexos de metais de transicdo com o RP, ja reportados na literatura, os ligantes e
complexos foram completamente otimizados ao nivel DFT com os funcionais B3LYP e
BP86, ambos com o conjunto de fungdes de base def2-TZVP em fase gas e com solvatacdo
implicita em MeOH no programa Orca 4.0.1. Realizamos também uma analise exploratoria
com o método semiempirico PM6, no programa MOPAC2016. As geometrias de equilibrio
foram confirmadas por célculos de frequéncia. O espectro de absorcdo do RP foi calculado
para o ligante isolado com angulos de torgéo entre 0° e ~70° de modo a avaliar o efeito da
torcdo no espectro em fase gas e em fase condensada. O espectro de absorcdo calculado para
RP isolado é dominado por transi¢cGes [1— [1* e apresentou o mesmo perfil experimental. A
diminuicdo da torcdo desloca a principal banda para menores comprimentos de onda, mas nao
na mesma dimensdo do observado nos complexos. Tal deslocamento esta associado a
formacdo de bandas de transferéncia de carga entre ligantes RP e cloro, por exemplo. Esta
observacgdo microscépica confere nova importancia a presenca de outros ligantes, além do RP,
nos complexos de metais de transicdo formados pelo pds-tratamento das impressées digitais
reveladas com ninidrina.
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