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Resumo 

Cânfora (1,7,7-trimetilbiciclo[2.2.1]heptan-2-ona) é uma cetona terpenóide, 

obtida das árvores cânfora, e representa uma classe de compostos bioativos 

sintetizados por plantas. Sua forma química é C10H16O. Essa cetona natural de 

cadeia fechada com estrutura de aspecto invulgar é um monoterpeno biciclico 

cetônico que pode agir como percursor para compostos polifuncionais. Suas 

características organolépticas são odor forte e penetrante, sabor amargo e 

levemente fria ao tato, e suas propriedades biológicas são bastante variadas, 

possuindo ação antinflamatória, antibacteriana, antimicrobiana e antifúngica. 

Também possui potencial de formação de novos compostos, através da 

formação de complexos com outros elementos. É possível usar espectroscopia 

de infravermelho para identificar certos grupos funcionais de um composto e 

suas bandas características, desvendando a estrutura do composto, o que 

permite identificar a estrutura por meio do exame do espectro e consulta de 

tabelas de infravermelho. Este trabalho visou investigar as propriedades 

estruturais e espectroscópicas da cânfora utilizado a técnica de Transformada 

de Fourier (ATR-FTIR) e cálculos de química quântica utilizando a Teoria do 

Funcional da Densidade. O espectro ATR-FTIR foi obtido em temperatura 

ambiente na região de 400-4000 cm-1. O programa Gaussian 09 foi usado para 

cálculos computacionais, usando os métodos de cálculos baseados em DFT 

para obter os modos normais da cânfora. O espectro teórico do espectro 

infravermelho foi comparado com o espectro experimental utilizando um fator de 

escala. Além disto, a análise das vibrações moleculares foi feita segunda o 

potencial de distribuição de energia (PED). A molécula de cânfora possui 27 

átomos, então há 81 graus de liberdade. Excluindo os modos translacionais e 

rotacionais, restam 75 modos vibracionais para a cânfora. Modos de estiramento 

(ν) são os modos vibracionais mais comuns, pois ocorrem em 26 frequências 

vibracionais na região espectral de 107 cm-1 até 947 cm-1, seguidos pelos modos 
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de curvatura () que possuem 25 ocorrências a região de 960 cm-1 até 1495 cm-

1. Modos de torção (τ) e modos de deformação no plano (Out) () também foram 

identificadas nas regiões de número de onda de 1499 cm-1 até 3108 cm-1, e 3116 

cm-1 até 3141 cm-1, respectivamente. Esse estudo possibilitou conhecer o 

espectro infravermelho de absorbância da cânfora (experimental e teórico) e 

conhecer os modos vibracionais característicos dos grupos funcionais que estão 

presentes nesta substância natural. 
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