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O momento de dipolo, a polarizabilidade linear e a primeira
hiperpolarizabilidade da unidade assimétrica da L-arginina Fosfatada
Monohidratada s&o investigados por meio de uma abordagem de
supramolecular em combinacdo com um esquema iterativo de interacéo
eletrostatica em que as moléculas envolvidas séo representadas como cargas
pontuais. Neste trabalho, analisou-se a convergéncia das propriedades
elétricas apés o aumento do niamero de moléculas circundantes a central. A
rapida convergéncia é apresentada por todas as propriedades elétricas,
sugerindo que esta abordagem eletrostatica pode representar um caminho
viavel para estimar as propriedades elétricas em cristais organico-inorganicos.
Em comparagdo com os resultados aos valores da L-arginina Fosfatada
Isolada, os resultados da aproximagdo MP2 com a base 6-311+G(d) mostram
que os efeitos de polarizacdo, devido a incorporacdo eletrostatica
supramolecular, levam a um aumento do momento de dipolo; ja o efeito do
ambiente cristalino minimiza os efeitos das interagdes intermoleculares nas

propriedades elétricas.



