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 O morin (3, 5, 7, 2’, 4’ pentahidroxiflavona) é um composto polifenólico com 

reconhecidas propriedades antioxidantes, sendo encontrado em diversas espécies de plantas. 

Inúmeros estudos de valor experimental 
[1,2]

 e teórico 
[3,4]

 deste flavonóide complexado com 

metais têm sido vastamente investigados. Contudo, estudos deste composto complexado com 

magnésio ainda não foram investigados, sendo necessário um detalhamento teórico das 

transições eletrônicas e atribuições das bandas do espectro eletrônico para melhor 

compreender a relação existente entre as propriedades fotoquímicas e o comportamento destas 

transições. Tais informações foram adquiridas utilizando o formalismo da teoria do funcional 

da densidade dependente do tempo (TD-DFT) usando os funcional B3LYP com os conjuntos 

de base 6-3116++(d,p) e 6-31Gd. 

 O propósito deste trabalho é usar a teoria do funcional da densidade para entender o 

efeito do magnésio na estrutura da molécula de morin e das suas propriedades eletrônicas, para 

assim compreender a origem do surgimento da fluorescência e da absorção molecular.  

 Os resultados teóricos utilizando TD-DFT concordam com os valores experimentais, 

quando as comparações são possíveis. Pôde-se verificar que os picos nos espectros de 

absorção são caracterizados por excitações de elétrons de orbitais HOMO para LUMO por 

transições de caráter singleto-singleto. Este mesmo raciocínio é válido para análise dos 

espectros de emissão de fluorescência. 
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