PROPRIEDADES ESTRUTURAIS, ELETRONICAS, OPTICAS
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Pesticidas organofosfarados apresentam graus significativos de toxicidade,
apresentando alta eficacia no combate as pragas e maleficios a salde neuroldgica,
isso pelo poder inibidor da colinesterase que tais substancias possuem, fator pelo
qgual pode levar a diversas reacdes desagradaveis até a morte. Tal consequéncia
provém da interacao covalente da ligacao entre fésforo (P) - enxofre (S), parte
central do composto e sua alta estabilidade quimica os faz ser resistente a
decomposicao natural e a biodegradacao. Como apresentam alta polaridade e sao
sollveis em agua, podem facilmente infiltrar o solo e espalhar-se. Um destes
compostos neurotéxicos amplamente utilizado é o metamidofés (0,S-Dimethyl
phosphoramidothioate - C2ZH8NO2PS), um dos inseticidas mais estudados, com o
objetivo de compreender os diversos efeitos que eles podem causar no sistema
nervoso, o processo que decorre do contato e/ou ingestao a eliminacao pelo
organismo vivo e possiveis quantidades toleraveis para sua utilizacdao em plantio a
fim de evitar danos a saude humana. O foco deste trabalho é realizar estudos de
propriedades estruturas, eletronicas, Opticas e vibracionais do inseticida
metamidofés através da modelagem computacional, via teoria funcional da
densidade (DFT), para analise do perfil fisico-quimico deste inseticida, como
exemplo, o comportamento dos elétrons na ligacao covalente P-S que o caracteriza
como composto téxico.
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Encontros Universitérios da UFC, Fortaleza, v. 2, 2017 5434

m
=
(2]
o
=
-+
=
o
(7]
c
=
[
<
(1)
=
(7]
'R
purs
[«} 1§
=
[
o
(7]
o
[o])
c
"M
(gr)
N
(=)
-
~




