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Propriedades de SONLO de complexos organometalicos de Ni e Fe com vista a
possibilidade de comutacao molecular
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O desenvolvimento de compostos, organicos e organometalicos com propriedades Opticas
nao lineares de 22 ordem (SONLO), tem grande interesse em consequéncia das suas
potenciais aplicagdes em dispositivos épticos no dominio das comunicagdes, computacao e
armazenamento de dados.!! O conceito de comutagao molecular (molecular switching) em
SONLO, consiste em alternar entre varias formas moleculares obtendo por consequéncia
diferentes respostas na magnitude da primeira hiperpolarizibilidade. Uma das formas de
obter diferentes respostas da hiperpolarizibilidade é alterar os estados de oxidacdo da
molécula.”?

Os monociclopentadienilos de ferro(ll) e niquel(ll) aqui apresentados foram caracterizados
por métodos espectroscopicos e electroquimicos. As propriedades moleculares de NLO
foram calculadas usando a teoria do funcional da densidade (DFT) e avaliadas
experimentalmente em solugdo pela técnica de dispersdo Hyper Rayleigh. As técnicas
electroquimicas pretenderam demonstrar a viabilidade da utilizagdo destes compostos como
comutadores moleculares. Os compostos de ferro apresentam resultados de reversibilidade
dos processos redox indicativos de uma possivel utilizacdo em aplicagbes como
comutadores moleculares.

[1] Goovaerts, E; Wenseleers W.; Garcia, M.H.; Cross G.H. Handbook of Advanced Electronic and
Photonic Materials, Ed. H.S. Nalwa, 2001, 9, 127.

[2] Asselberghs, I.; Clays, K.; Persoons, A; Ward M.; McCleverty, J. J. Mater. Chem. 2004, 14,
2831.
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