Espalhamento de Elétrons por Molécula Analoga da Desoxirribose:
Alcool a- Tetrahidrofurfuril
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RadiacOGes ionizantes em sistemas bioldgicos
podem levar a producdo de um numero significativo
de elétrons secundarios. Tais elétrons podem reali-
zar colisdes inelasticas com biomoléculas, levando
estas a estados excitados (estados vibracionais e
eletrnicos) e a producdo de estados ressonantes.
Estudos recentes reportam que tais processos tém a
real capacidade de causar mutagéo celular ou necro-
se [1].

Afim de melhor compreender as interagdes de
elétrons de baixa energia com espécies encontradas
em sistemas biol6gicos, foi estudado no presente
trabalho as secOes de choque diferenciais (SCD) e
integrais (SCI), para energias de impacto de excita-
¢ao de niveis vibracionais e de bandas de Rydberg
de alcool a-tetrahidrofurfuril (THFA) [2], [3]. Esta
se mostra como uma opgdo quimicamente analoga
dos anéis de acUcar presentes na estrutura de fosfa-
to-desoxirribose presentes no DNA. Sendo THFA
identificado recentemente, como uma melhor opcéo
analoga a estrutura desoxirribose, quando compara-
do com a molécula de Tetrahidrofurano (THF)[4].
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Figura 1: Comparacdo entre os presentes SCD’s de exci-
tacdo eletronica dos estados de Rydberg para THFA,
bandas 1+2 e 3, e os respectivos dados para THF apre-
sentados por Do et al.[11].

As energias de impacto dos dados apresentados
foram de 20-50eV, com SCD’s analisadas no inter-
valo angular de 10°-90° para os elétrons espalha-
dos. Os dados apresentados foram comparados com

os dados de se¢Ges de choque vibracionais apresen-
tados por Khakoo et al. [5] e também com dados de
secOes de choque de estados eletrénicos de Do et al.
[6], ambos de THF.
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Figura 2: SCI’s das bandas de excita¢fes vibracionais
somadas.

A importancia do momento de dipolo e polari-
zabilidade das moléculas nos espalhamentos de elé-
trons foi verificada, principalmente seus reflexos
nas SCD’s para os baixos angulos de espalhamento
(<30°). Pode-se perceber que fazendo a razdo entre
a polarizabilidade de dipolo de THFA e THF, ob-
tem-se um valor dentro da faixa de erros da razdo
entre as SCI’s a 20 eV somadas e aquelas de Kha-
koo et al. [5] também para energia de impacto a 20
eV. Tal evidéncia corrobora para o fato de que a-
guela caracteristica fisico-quimica tem importancia
destacada nos processos de excitacdo vibracional
em moléculas [7].
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