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O desenvolvimento crescente das tecnologias que utilizam fotbes na transmissao e
armazenamento de informacdo levou a um aumento da procura de novos materiais com
potencial aplicacdo em electro-6ptica e Optica integrada. A éptica nao linear (NLO) trata da
interacgdo da matéria com feixes intensos de radiagdo, de forma a serem obtidos novos
feixes cujas propriedades serdo diferentes das propriedades do feixe incidente,
nomeadamente a sua frequéncia, fase ou amplitude.'" Tal alteragdo é conseguida através
da utilizagdo de materiais hiperpolarizaveis, cuja estrutura devera obedecer a um sistema
conjugado w do tipo “push-pull”. Dentro destes sistemas, a familia dos
monociclopentadienilos metalicos, conjugados com derivados acetilénicos de tiofeno, tem
provado ser uma das mais eficazes na geragao de sinais de NLO, nomeadamente na
geracao de segundas harmoénicas (SHG), uma vez que a linearidade do sistema e a
versatilidade redox do metal de transicdo permite uma deslocalizagéo electronica acentuada,
favoraveis aos fenémenos de SHG."”! Serao apresentadas as sinteses e caracterizacdes de
compostos monociclopentadienilruténio(ll), de formula geral n°>-CpRu(PP)-C=C—{C,H,S},A
(Cp= CsHs; PP = DPPE, 2PPh;; A =NO,, CHO), desenvolvido no ambito do mestrado em
Quimica Aplicada. A caracterizagéo espectroscopica foi correlacionada com estudos de DFT
(Density Funtional Theory), sendo comparados os resultados obtidos experimentalmente
com resultados simulados. Os mesmos estudos permitiram obter os valores de
hiperpolarizabilidade (B) para os compostos sintetizados, onde se provou a promissora
utilizacdo destes compostos para geragdo de sinais de NLO. Os resultados mostram a
dependéncia B com a presenca de diferentes fosfinas e grupos aceitadores bem como com

a extensao do sistema conjugado.
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