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Propriedades Eletronicas e Acoplamento Spin-Orbita
de Compostos Tetrapirrolicos

A geragdo de oxigénio singleto por moléculas que sdo usadas em aplica¢des na terapia fotodindmica (TFD)
requer a absorcéo de luz visivel e uma transicéo de eletrénica de um estado excitado singleto para tripleto. Este
ultimo processo é conhecido como cruzamento intersistema (ISC). Para isso ocorrer o acoplameto spin-orbita
(SOC) tem de ser grande o suficiente entre os dois estados. Compostos tetrapirrélicos como os corroéis tém
sido amplamente investigados e parecem ser potentes fotossensibilizadores. Eles tém longo tempo de vida no
estado tripleto, alta absor¢do na janela terapéutica (550nm - 800nm) e alto rendimento quéntico de oxigénio
singleto. Neste trabalho avaliamos os espectros de absor¢io e os elementos de matriz SOC para a molécula
de corrol com diferentes ligantes. A Teoria do Funcional da Densidade (DFT) foi usada para determinar as
propriedades estruturais e eletronicas dos estados fundamentais, enquanto a DFT dependente do tempo foi
empregada para calcular as priopriedades dos estados excitados. Os elementos da matriz SOC entre os estados
excitados singleto e tripleto sdo calculados por um método néo interativo usando o operador completo de
Breit-Pauli. Os resultados obtidos para moléculas de corrol mostraram que todos os compostos podem ser
fotossensibilizadores potentes para uso em terapia fotodindmica.
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