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Este trabalho apresenta uma investigacdo tedrica sobre a estabilidade e as propriedades
eletrénicas de conférmeros do sistema CsoAl-CBZ. O estudo visa contribuir para o
desenvolvimento de materiais avanc¢ados, especificamente na drea de nanotecnologia
ambiental, com foco na captura e remocdo da carbamazepina (CBZ). A contaminacdo de
recursos hidricos por farmacos, como a CBZ, representa um desafio ambiental significativo e
risco relevante de saude publica. A CBZ, um medicamento psicoativo amplamente utilizado, é
um dos poluentes mais persistentes encontrados em d4guas residuais, devido a sua alta
resisténcia a processos convencionais de tratamento e baixa solubilidade em agua. Sua
presenca em corpos d'agua excede concentra¢des ecologicamente seguras. Os fulerenos, em
particular, tem atraido a atencdo, como alternativa para captura e remocdo desse tipo de
poluente, dentre outros. Estudos prévios demonstraram que a dopagem de fulerenos com
metais pode aumentar significativamente sua capacidade de adsorcao de contaminantes
organicos, como evidenciado pela intera¢do de fulerenos dopados com gélio (Ga) e a CBZ, que
revelou multiplos estados ligados provaveis. O objetivo principal deste presente trabalho, foi

aplicar a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) para explorar a estabilidade de novos



conférmeros do sistema CsoAl-CBZ. A metodologia empregou um scan rigido para mapear a
energia de interagdo do sistema, variando a posi¢do relativa da CBZ em relagdo ao fulereno
dopado em 360°. Foram calculados 12 passos de intera¢do, com variacao angular de 30° a cada
passo. Os resultados revelaram a existéncia de trés conférmeros estdveis. As energias de
adsorcdo mais negativas foram consistentemente observadas nos angulos de tor¢do de 0°,
120° e 270°, indicando uma alta afinidade entre o fulereno dopado com aluminio e a molécula
da CBZ. Para uma analise mais detalhada, os dados discretos da energia de interacdo foram
ajustados a uma curva continua utilizando um modelo de Fourier ndo linear. A qualidade do
ajuste foi confirmada por valores de x* e R? proximos de zero e um, respectivamente. A
estabilidade desses conférmeros foi corroborada pela analise dos pontos criticos e da derivada
segunda da curva de energia, que confirmaram a presenca de minimos locais no perfil
energético. Além do conféormero inicial (0°), foram identificados minimos locais significativos
em angulos de tor¢do de aproximadamente 127,46° e 259,84°, com energias de interacdo de -
60,1487 Kcal/mol e -61,7067 Kcal/mol, respectivamente. Um minimo global foi encontrado em
358,20°, correlacionado ao conférmero de 0°. A andlise da distribuicdo de Boltzmann
demonstrou que, em temperatura ambiente (298 K), o conformero com angulo de torcdo de
0° e energia de interagdo de -63,90 Kcal/mol é o mais prevalente, com uma probabilidade de
ocorréncia de 97,1%. Futuros estudos visam incluir o cdlculo de barreias energéticas e a
caracterizacao das intera¢des intermoleculares por métodos como QTAIM e RGD.
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