


























Resumo 

Um estudo te6rico abrangente da reaqgo de transferencia prot8nica 

intramolecular no estado excitado (ESIPT) em urn conjunto de 2-(2'- 

hydroxifenil)benzazois, especificamente, 2-(2'-hidroxifenil)benzoxazol (HBO), 2-(2'- 

hidroxifenil)benzo tiazol (HBT) e 2-(2'-hidrox8enil)benzimidazol - foi realizado 

utilizando metodos quhticos de orbital molecular do tipo semi-empiricos (AMI, 

MNDO-PM3, ZINDOIS e HAMl3) e ab initio (base 6-31G**), incluindo efeitos de 

solvente (PCM). 

0 s  resultados obtidos estgo em boa concordhcia com previs6es experimentais e 

estudos teoricos anteriores - o ciclo fotofkico dos benzazois 6 bem descrito em todas as 

abordagens. De mod0 geral, as barreiras de ativaqgo da transferencia prot8nica s2o 

menores nos estados singlete excitados, com relaqgo a retro-transferencia no estado 

fundamental e no estado triplete. A pequena barreira observada no estado excitado 6 

compativel com a interpretaggo experimental de tautomerizag50 por relaxaqgo 

vibracional. Prop6e-se a existencia de uma forma zwitteri8nica 1150-planar para o 

is8mero cet8nico no estado singlete excitado. A emissiio, entretanto, provavelmente 

ocorre a partir de uma forma planar. 

0 metodo semi-empirico MNDO-PM3 mostrou-se ser mais adequado no estudo 

deste sistema do que o metodo AMI. 
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