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Sintese e estudo de compostos organometalicos/coordenacao para as tecnologias da
optoelectrénica e foténica
Célia Serrano’, Paulo J. Mendes?
'Universidade de Evora, Rua Romdo Ramalho 59 7000-671 Evora
2Centro de Quimica de Evora e Departamento de Quimica da ECTUE, Universidade de Evora, Rua
Romé&o Ramalho 59 7000-671 Evora

cs-celia_serrano@hotmail.com

Devido as suas potenciais aplicacbes como nano-componentes na area do processamento
digital e comunicacgdes, os compostos organometalicos que possuem propriedades Opticas
ndo lineares de 22 ordem tem sido muito investigados [1]. Compostos de n°-
monociclopentadienilo metalicos, contendo varios cromoéforos derivados de benzenos e
tiofeno tem vindo a ser objecto de estudo dentro desta area. Calculos quénticos usando a
Teoria do Funcional da Densidade (DFT), em particular métodos Time-Dependent (TD) tem
sido usados para perceber os factores electronicos responsaveis pelos fenomenos épticos
ndo lineares a nivel molecular, nomeadamente em derivados de n°>-monociclopentadienilo
metalicos [2,3].

Neste trabalho estudaram-se os complexos-modelo [n°-CpNi(PHs)(CC{SCsHJ},Y)], [n°-
CpFe(H:PC,H,PH)(CC{SC4H,},Y)] e [n°-CpRu(H,PC,H,PH,)(CC{SC,H2},Y)] (Y=CN, CHO,
NO, ou C=C(CN),) por calculos quéanticos de DFT/TD-DFT. Os resultados dos calculos
tedricos por DFT foram usados no sentido de tentar prever os comportamentos dos
complexos no que se refere as propriedades Opticas nao lineares de segunda ordem, em
particular a primeira hiperpolarizabilidade, . Sintetizaram-se ainda ligandos de tiofeno e
complexos derivados das familias anteriores para complementar o estudo. Os compostos
sintetizados foram caracterizados espectroscopicamente por L.V., RMN 'H e UV-Visivel. O
presente trabalho foi realizado no periodo de uma Bolsa de Integracdo na Investigagéo (BII),
no dmbito do projecto FCOMP-01-0124-FEDER-007433 (FCT PTDC/QUI/67362/2006).

[1]- Gooverts, E.; Garcia, M. H.; Handbook of Advanced Electronic and Photonic Materials, Academic
Press. Cap. 3, 2001

[2] — Mendes, P.; Carvalho, A. J. P.; Ramalho, J. P.; Journ. Mol. Struct. (THEOCHEM), 900 (2009)
110-117

[3] — Mendes, P.; Silva, T.J.L., Carvalho, A. J. P.; Ramalho, J. P.; Journ. Mol. Struct. (THEOCHEM),
946 (2010) 33-42
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