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Sintese de complexos de Ru(ll) e Fe(ll) contendo benzojc]tiofeno

com aplicagoes em oOptica nao linear
TJL Silva; PJ Mendes

Centro de Quimica de Evora, Rua Romao Ramalho 59, 7000-671 Evora

tisilva@fc.ul.pt; pjgm@uevora.pt

O desenvolvimento da nanotecnologia trouxe a comunidade cientifica um novo
paradigma: como incorporar nesses dispositivos componentes de dimens&o molecular
capazes de conduzir, processar e armazenar informacao, tendo ainda em conta que todos
eles envolvem a integragao de fungdes complexas, como por exemplo a fungao “interruptor”
(do inglés switch), que envolverao alteracdes estruturais e electrénicas nessas moléculas? "

A comutagao molecular (molecular switching) esta relacionada com o processo pelo qual
existe alteracao entre duas formas de uma molécula, genericamente designadas de forma
on e off. Recentemente surgiu um novo conceito de comutagdo molecular, que tem por base
a optica nao linear, e que envolve a alteracdo por meios quimicos ou fisicos de um
composto entre uma forma on (correspondente a elevados valores de hiperpolarizabilidade)
e off (correspondente a baixos valores de hiperpolarizabilidade).”

Prosseguindo os estudos na séries de derivados acetilénicos de tiofenos como possiveis
comutadores moleculares, sao apresentadas a sintese e caracterizagao espectroscopica de
novos complexos metalicos de derivados de benzo|c]tiofenos.®! Os compostos sintetizados
foram também alvo de estudos de DFT (Density Functional Theory) com o intuito de, ndo s6
compreender as caracteristicas electronicas que regem o fendmeno de 6ptica nao linear
mas também prever o comportamento das espécies quando submetidas a uma oxidacéo.
Além de discutidas algumas vias de sintese para os derivados de benzo[c]tiofenos seréo
também apresentados detalhes estruturais dos compostos obtidos teoricamente. A
caracterizagdo espectroscopica dos compostos mostram a existéncia de bandas de
transferéncia de carga muito intensas que sédo associadas a elevados valores de  na forma
‘on” (ndo oxidada), enquanto as simulagdes comprovaram que deverdo ser obtidos baixos

valores de hiperpolarizabilidade para a forma “off” (oxidada).
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