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Abstract: A investigação da desoxirribose é de grande relevância, uma vez que essa
molécula faz parte da composição da estrutura do DNA. O estudo computacional de
carboidratos  é  uma  maneira  interessante  de  se  entender  o  comportamento  dessas
moléculas frente a pertubações no estado fundamental. Apesar da grande quantidade de
publicações de propriedades dos estados excitados de compostos orgânicos, ainda são
poucos os estudos envolvendo carboidratos,  o que dificulta  a  compreensão das suas
propriedades  fotoquímicas[1].  Para  este  trabalho  foram  selecionadas  as  quatro
geometrias mais estáveis da desoxirribose[2] e analisadas suas energias de excitação,
suas geometrias mais estáveis e possíveis caminhos de reação via interseção cônica.
Neste estudo foi utilizado o método time-dependent density functional theory (TDDFT),
e  o  método  complete  active  space  self-consistent  field  (CASSCF)  para  cálculos  de
otimização de  geometria  no  estado excitado e  interseção cônica.  Os  cálculos  foram
realizados com o software GAMESS[3]. Foram identificados dois possíveis canais de
reação no estado excitado S1 a partir da região de Franck-Condon. O primeiro canal
envolve a abertura do anel enquanto o segundo canal envolve o destacamento de um
átomo  de  hidrogênio.  Estão  em curso  investigações  das  conexões  destes  canais  de
reação com interseções cônicas entre o estado excitado S1 e o estado fundamental S0.
Os  dados  obtidos  ajudam a  compreender  as  reações  fotoquímicas  e  são  de  grande
importância para o estudo dos carboidratos que formam a estrutura da hélice do DNA, e
como ela pode ser afetada por radiação eletromagnética, o que pode sugerir mecanismos
de sua deterioração envolvidos no câncer.
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