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1.0 INTRODUCAO

Os herbicidas formam um grupo bastante diversificado de produtos téxicos, que séo
sintetizados para o controle de plantas daninhas. Além disso, esses produtos podem se
deslocar para ambientes aquaticos propositalmente ou sem que o agricultor ndo saiba os
devidos modos de uso do herbicida através de varias maneira incorreta do seu uso (TOMITA E
BEIRUTH, 2002). Dentre as substancias mais utilizadas no controle de plantas daninhas esta o
picloram, o mesmo é usado nas pastagens brasileiras e se identifica por apresentar alta
persisténcia no solo (BERISFORD et al., 2006), possui uma elevada solubilidade, pequena
sorcdo em agua e alto potencial de lixiviagdo, podendo atingir lengéis freaticos( BOVEY E
RICRADSON,1991)

A quimica computacional vem sendo desenvolvida nas universidades como uma
alternativa para a pesquisa em quimica, sendo ja reconhecida pelo fato dos seus resultados e
de grande respaldo na comunidade cientifica (SOUZA, 2004).

A quimica computacional vem mudando o conceito de Quimica durante as ultimas
décadas. Em nossa pesquisa faz-se menc¢ao ao programa GAUSIAN 03W que faz célculos da
quimica quéantica, essa ferramentas traze grande facilidade ao quimico teérico nas diversas
area do conhecimento da quimica. Com ela pode se explicar varios compostos quimicos antes

mesmo de serem sintetizados. (SOUZA, 2004). .

2.0 OBJETIVOS
2.1 Objetivo geral

O objetivo deste trabalho é analisar os momentos de dipolo e suas cargas da
molécula do herbicida picloram e a andlise quantitativa destes através do programa GAUSIAN
03W.

2.20bjetivos especificos

e Analisar as energias dos orbitais homo e lumo;
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e Analisar o potencial eletrostatico da molécula;

e Prevé através das cargas uma possivel reacéo quimica.

4.0 Materiais e métodos
No primeiro momento foi realizada uma pesquisa bibliografica sobre as caracteristicas do
herbicida picloram ou acido 4-amino-3,6-tricloropiritina-2 carboxilico e suas devidas aplicacdes

no uso da agroindustria.

5.0 RESULTADOS E DISCUSSOES

Um dos parametros de analisar por onde uma 0 mecanismo da reacdo ird acontecer é
visualizando a distribuicdo de suas cargas na molécula, ou seja, o valor quantitativo da carga
nos dird por onde um reagente seja ele, eletr6filo ou nucledfilo ird iniciar a reacao,

possivelmente, a quebra das liga¢des intermoleculares do herbicida.

Tabela 1: cargas de Mulliken no método PM3

Atomos Cargas de Mulliken
1C -0, 099927
2C -0, 026966
3C -0, 117879
4C -0, 180476
5Cl 0, 098249
6 Cl 0, 129866
7 Cl 0, 120563
8C 0, 329414
90 -0, 307884
100 -0, 253225
11 H 0, 222935
12 N 0, 025964
13C -0, 058795
14 N 0, 029058
15H 0, 044144
16 H 0, 044958

Um dos fatores relacionado a contaminacdo do picloram estar relacionado diretamente
com o momento de Dipolo, o picloram é polar assim como a 4gua uma substéncia polar e que
estd em maior abundancia no meio agricola ela traz consigo uma propriedade fisica bastante
peculiar que € a solubilidade, a mesma tem a for¢ca de dissolver o herbicida picloram

contaminando o solo e aquiferos proximos, a tabela 4 mostra o0 momento de dipolo do picloran.

Tabela 4. Momento de dipolo.

Base Momento de Dipolo (Debye)
AM1 4, 3949
PM3 4,2163

Finalmente temos as regides onde de fato toda a reacdo pode acontecer essas regides
sdo chamadas de orbitais, os orbitais sdo regides onde a maxima probabilidade de se

encontrar elétrons, sendo que nessa regido ha as interagGes de elétrons, ou seja, a reacéo
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quimica acontece. foram calculadas as energias dos orbitais homo e lumo do herbicida e a

figura 1 mostra que a energia do orbital homo é inferior a energia do orbital lumo.
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Figura 1: vista geral do picloran dos orbtais homo e lumo na base PM3.

As energias correspondentes dos orbitais homo e lumo séo -0,34074 e -0,04941
respectivamente, o fato da energia do orbital lumo ser maior é devido aos orbitais vazios
da molécula, ou seja, a ndo interagcdo dos elétrons por causa da inexisténcia do mesmo,
por outro lado esses orbitais estdo prontos para receber elétrons favorecendo assim uma

reacdo quimica.

6.0 CONSIDERACOES FINAIS.

e Os valores encontrados sao simulacdes teoricas visando ao valor pratico;

e Os encartes de cores vermelhas apresentam uma regiéo rica em densidade eletronica
e a verde deficiente em elétrons.

e Foi apresentados valores de momento de dipolo diferentes de zero comprovando que
de fato a substancia é polar;

e Os valores de energia dos orbitais lumo foram superiores aos dos orbitais homo.
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