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1. INTRODUÇÃO

A datiloscopia é um método biométrico de identificação humana por meio
das digitais dos dedos das mãos e pés (MALTONI et al, 2005). A qualidade da co-
leta de impressões digitais depende da interação entre o composto revelador e a
composição química da digital, que é constituída por uma mistura complexa de
subtâncias  secretadas  por  nossas  glândulas.  Segundo  estudos  realizados  por
Frick et al. (2015) afim de elucidar os lipídeos presentes na digital, com o uso de
cromatografia gasosa acoplada a espectometria de massas, mostrou que o ácido
oleico está entre os cinco compostos mais abundantes nesta.

Tendo em vista a necessidade de bons reveladores para uma visualização
adequada da impressão digital, foi proposta a investigação da interação entre um
composto derivado da curcumina, denominado composto 2b (Figura 1), e o ácido
oleico, que como citado anteriormente é um dos principais lipídeos presentes em
impressoẽs digitais latentes. Este composto foi o que obteve melhor resultado se-
gundo escala de avaliação proposta por Sears et al. (2012) entre os três deriva-
dos de curcumina sintetizados por Poletti (2020). Para avaliar a interação entre os
dois compostos citados foi utilizada a Teoria do Funcional de Densidade (DFT).

Figura 1: Estrutura otimizada do ácido oleico

Figura 2: Estrutura otimizada do composto 2b



2. METODOLOGIA

As estruturas do ácido oleico e do composto 2b foram desenhadas utilizando
o programa avogadro (HANWELL et al., 2012) e pré-otimizadas com uma ferra-
menta do programa. As coordenadas cartesianas obtidas para cada composto fo-
ram utilizadas para calcular as estruturas de mínimo, pelo método DFT, com o
programa ORCA (NEESE, 2019). Posteriormente, foi simulada a interação entre
os compostos utilizando as estruturas de mínimo. Em todos os cálculos foi empre-
gado o funcional BP86, a base de Ahlrichs def2-TZVP e a base auxiliar def2/J,
juntamente com o corretor de dispersão D3BJ. Para a visualização dos orbitais
moleculares foi usado o Gabedit (ALLOUCHE, 2010) para ler os arquivos gerados
através do utilitário do ORCA, orca_plot.

3. RESULTADOS E DISCUSSÃO

Para avaliar a interação entre o composto 2b e o ácido oleico, as estruturas
otimizadas destes dois compostos, expostos nas Figuras 1 e 2, foram agrupadas
em um arquivo formando um dímero das estruturas. As moléculas foram dispos-
tas de forma que a interação se deu lateralmente e a distância média entre os car-
bonos do anel central do composto 2b e os dois carbonos centrais do ácido oleico
foi de 4,763 Å. Como observado em outros sistemas hidrofóbicos, é esperado que
ocorra interação de Van der Waals entre os compostos.

A otimização do dímero pode ser observada na Figura 3. A diferença de
energia calculada entre o dímero e as moléculas separadas é de -94,4 kJ/mol, de-
monstrando estabilidade na interação das mesmas. Analisando o orbital de fron-
teira HOMO nota-se interação lateral entre os orbitais p paralelos das duas molé-
culas, formando uma ligação π (Figura 4). Enquanto o LUMO encontra-se comple-
tamente localizado no composto 2b.

Figura 3: Dímero das estruturas



4. CONCLUSÕES

Com os resultados obtidos conclui-se que a interação lateral das estruturas
é favorável visto que a energia do dímero é menor do que as energias das estru-
turas separadas. Ainda é possível atestar que a parte polar do ácido oleico não 
participa da ligação.
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