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Resumo

Esta tese tem por objectivo o estudo de isdomeros do butanodiol em sclugdes de
solventes polares, incidindo particularmente sobre a interacgfo entre o soluto e o
solvente.

O estudo € feito com base na entalpia de solvatagfio ¢ na modelagfio molecular em
estado gasoso ¢ da interaccfo das moléculas de soluto com as da dgua.

Numa primeira parte, determinou-se o valor da entalpia de solvatagio do
(H)-butano-1,2-diol, (¥)-butano-1,3-diol, butano-1,4-diol e butano-2,3-diol nos
solventes, agua, formamida ¢ dimetilsulféxido.

Calcularam-se as contribuiges de entalpia devidas a abertura de uma cavidade no
solvente para receber a molécula de soluto e a variagdo de entalpia conformacional na
transferéncia do soluto da fase gasosa para a solugfio. Com os resultados obtidos para
estas grandezas e os obtidos para a entalpia de solvatagfo, determinou-se o valor da
emtalpia de interaccfo entre a molécula do soluto em solugio e as do solvente. A
entalpia de abertura de cavidade foi calculada pela teoria das particulas em escala. As
parcelas correspondentes a variacio conformacional do soluto € a interaccio dos grupos
polares do soluto com moléculas de dgua foram determinadas por métodos

computacionais de campo de forgas.
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