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Diversas transformacdes quimicas envolvem a producdo ou consumo de anions, cuja deteccdo é
crucial em andlises ambientais e bioldgicas.! Neste contexto, destacam-se os anions sulfito (503%) e
bissulfito (HSOs), amplamente utilizados como conservantes alimenticios e em aplicagdes
farmacéuticas e medicinais, mas cujo uso inadequado pode afetar funcdes fisioldgicas essenciais,
tornando necessario o desenvolvimento de ferramentas de monitoramento sensiveis, seletivas e de
baixo custo.? Sensores organicos fluorescentes s3o promissores para a identificacdo e quantificacdo
seletiva destes anions devido a modificacdo de suas propriedades fotofisicas em resposta ao
analito.3 Transformacdes estruturais e interacdes intermoleculares podem influenciar a detecc¢3o,
alterando o espectro de emissdo de fluorescéncia.* Assim, a Teoria do Funcional da Densidade (DFT)
e a Teoria do Funcional da Densidade Dependente do Tempo (TD-DFT), surgem como métodos
eficazes para investigar tais mecanismos de sinalizacdo sensor-analito.”> Neste estudo, a fotofisica
de dois derivados imidazdlicos regioisoméricos, (1) e (2), e suas interacdes com HSOs', (3) e (4),
foram avaliadas através de calculos tedricos de DFT e TD-DFT. As geometrias otimizadas e as
energias eletrénicas das estruturas foram obtidas no nivel de teoria B3LYP®-D3(BJ)/def2-
SVP/TZVP+CPCM(MeOH). Em seguida, foram calculadas as constantes cinéticas de fluorescéncia e
varidveis relacionadas a cruzamentos intersistemas e conversao interna. Os resultados mostraram
um maior decaimento da constante de fluorescéncia (Kr) para a estrutura (4) em comparag¢ao com
(3), indicando que o sensoriamento do ion HSO3™ é mais eficiente pela adi¢cdo nucleofilica com o
composto (2). Além disso, os valores das constantes calculadas indicam que a desativacdao das
estruturas excitadas ocorre predominantemente através do fendmeno da fluorescéncia.

(1) K¢ 7.98.108  (2) K¢ 2.67.10° (3) Kg: 242108 (4) Kg: 7.24.107
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