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Complexos Organometalicos de Ferro (ll) e Ruténio (II) como comutadores
moleculares: um estudo pratico e computacional
Tiago J.L. Silva, Paulo J.G. Mendes, M. Helena Garcia
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A Optica nao-linear (NLO) é um ramo do conhecimento que trata da interacdo da matéria
com feixes intensos de radiacéo, e onde podem ser obtidos novos feixes cujas propriedades
serdo diferentes das propriedades do feixe incidente.!"! Tal alteracdo é conseguida através
da utilizacdo de materiais hiperpolarizaveis, onde se destacam o0s complexos
organometalicos, em particular monociclopentadienilos de elementos dos primeiros periodos
do grupo VIIl. A comutacdo molecular (molecular switching) esta relacionada com o
processo pelo qual existe uma alteracdo de propriedades entre dois estados de uma
molécula. Recentemente surgiu um novo conceito de comutagcao molecular, que tem por
base a éptica nao linear, através da alteragao do valor da primeira hiperpolarizabilidade (B)
entre uma forma “on” e uma forma “off”. @

Este trabalho trata da sintese e caracterizagdo espectroscopica e electroquimica de uma
familia de complexos de ferro (Il) e ruténio (Il) contendo como croméforo com atividade em
NLO um derivado de 1,3-ditienilisotionaftaleno. Sado apresentados também os valores das
hiperpolarizabilidades (B), medidas por dispersdo de Hyper Rayleigh em solugdo de
cloroférmio. Estudos computacionais por DFT (Density Functional Theory) mostram também
ser bastante uteis para deslindar os factores electrénicos por detras das propriedades de
NLO.®! Os nossos resultados mostram que o0s compostos sintetizados podem ser
potencialmente utilizados como comutadores moleculares em sistemas de nanoelectrénica:
quando sujeitos a processo redox para remog¢ao ou adicdo de um electrdo, os valores de B
diferem de um factor de cerca de 175 vezes.
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