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ESIPT (Excited State Intramolecular Proton Transfer) € um fendmeno fotoquimico no
qual uma molécula absorve energia de um foton para realizar uma transicao eletronica que é
seguida de uma transferéncia de préton intramolecular, neste caso a forma enol (E) absorve o
foton passando ao primeiro estado excitado (E* < E) e ao transferir o proton converte-se a
forma ceto excitada (E* = K*), subsequente a essa transferéncia ocorre a emissdo de um
féton (K < K*) fazendo com que o tautémero inicial seja regenerado ao voltar para o estado
fundamental (K = E). O interesse direcionado ao fendomeno ESIPT se deve principalmente
por apresentar altos valores de Desvio de Stokes (diferenca entre comprimentos de onda de
absorcdo e emissdo). Compostos nos quais esse fenbmeno é observado possuem potencial
aplicacdo em células solares, sensores moleculares, entre outros. De merecido destaque é a
utilizacdo de moléculas do tipo oxazolinas em sintese foto-assistida, como auxiliares de
reacdo, além de apresentarem caracteristicas apropriadas as aplicagdes anteriormente citadas.

Contando com auxilio de softwares apropriados de quimica quantica computacional, foi
possivel calcular as conformagdes de menor energia, tanto do estado fundamental como do
primeiro estado excitado de ambas as formas presentes no equilibrio ceto-enol e
posteriormente realizar calculos quanto as propriedades de absorcdo e emissdo destas
moléculas. No presente estudo foi utilizado o software Gaussian 16 para realizacdo de
calculos baseados na Teoria do Funcional de Densidade (DFT) e sua variante depende do
tempo (TD-DFT), em especifico o funcional wB97XD - apropriado por apresentar correcdes
de curto e longo alcance - com base cc-pVDZ para as otimizagdes das geometrias nos estados
fundamental e excitado e com base jun-cc-pVTZ para as transi¢des eletronicas. O método de
solvatacdo utilizado foi 0 Modelo do Continuo Polarizavel (PCM). Os valores obtidos para
comprimentos de onda apresentaram boa concordancia com o0s valores obtidos
experimentalmente, tanto em relacdo a tendéncia dos erros como na descricdo de efeitos de
solvente.



