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As chalconas sdo compostos organicos com notaveis propriedades
Opticas nédo lineares, despertando grande interesse cientifico. Este estudo
analisa as propriedades Opticas do composto (E)-3-(4-hydroxyphenyl)-1-p-
tolylprop-2-en-1-one usando a abordagem de supermolécula. Foram realizados
céalculos dos orbitais moleculares HOMO e LUMO e elaborado um mapa de
potencial eletrostatico para identificar os sitios de reatividade quimica da
molécula. Observou-se uma diferenca de energia HOMO-LUMO de 150,02
kcal/mol, indicando que a molécula possui potencial como agente oxidante,
capaz de participar em processos oxidativos a temperatura ambiente ou com
leve aquecimento. Essa reatividade amplia seu espectro de aplicabilidade
tecnolégica. Os descritores quimicos indicam que a molécula possui baixa
dureza global, tornando-a mais polarizavel, o que justifica os valores encontrados
para energia de gap e seu potencial de ionizacdo. A presenca de anéis
aromaticos na estrutura indica alta absor¢cao no espectro ultravioleta, enquanto
0 espectro infravermelho mostra alta absorcdo nos alcoois. Conclui-se que a
metodologia de supermolécula é eficaz para avaliar propriedades Opticas nao
lineares, mostrando que a molécula estudada tem grande potencial em
aplicacdes tecnoldgicas, especialmente como agente oxidante. A andlise dos
descritores quimicos sugere que a molécula possui alta estabilidade e é capaz
de interagir significativamente com outras espécies quimicas, especialmente em

termos de aceitacdo e doacao de elétrons.



