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O 1° encontro cientifico Ciéncia QB tem como principal objectivo promover a
discussdo cientifica dos trabalhos desenvolvidos pelos alunos de doutoramento
do DQB-FCUL, aberto a todos os que desejem participar.

Pretende-se que os alunos de Doutoramento divulguem o seu trabalho cientifico,
construindo  pontes entre  0S diversos conhecimentos ~ cientificos e
proporcionando aos alunos do 1° e 2° Ciclos, bem como 3 restante comunidade
académica, uma perspectiva da investigagio realizada.
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Compostos de Ni e Fe com possiveis aplicacdes como comutadores
molecular no ambito da éptica nao linear
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O desenvolvimento de compostos, organicos e organometalicos com propriedades Opticas ndo
lineares de 2* ordem (SONLO), tem grande interesse em consequéncia das suas potenciais
aplicagbes em dispositivos Opticos no dominio das comunicagdes, computagdo e
armazenamento de dados."’ O conceito de comutacdo 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 ¢ alterar os estados de oxidagdo da molécula. 21
Os monociclopentadienilos de ferro(Il) e niguel(ID nmn anresentados foram caracterizados
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por métodos espectroscopicos e electroqu1m1cos. As proprledades moleculares de NLO foram
calculadas usando a teoria do funcional da densidade (DFT) e avaliadas experimentalmente
em solugdo pela técnica de dispersdo HyperRayleigh. 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 utilizagdo em aplica¢des como comutadores moleculares.
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Figura 1- Complexos de Ferro(II) com potenciais aplicagdes em SONLO (n=1,2).
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