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Introducao

Desde sua descoberta em 1985 por Kroto et al.,* o
fulereno (Cgo) tem sido utilizado em diversas
aplicacdes, especialmente na area de materiais na
construcdo de dispositivos opticamente ativos,
supercondutores, células solares, entre outros.? A
principal caracteristica que permite sua utilizagéao,
além da alta estabilidade, é o fato de possuir um
sistema m conjugado bastante eficiente para aceitar
elétrons. Portanto, frente a sistemas moleculares
doadores de elétrons (D), ha uma transferéncia de
carga (CT) caracteristica D-Cg. Tal CT €
geralmente caracterizada por espectroscopia
eletrdnica (UV-VIS), e depende essencialmente da
capacidade doadora de D, e do solvente.’ Apesar
desses sistemas serem bastante conhecidos na
literatura, poucos trabalhos exploram as
caracteristicas vibracionais desses complexos.
Neste trabalho, além dos espectros UV-VIS, serdo
apresentados resultados obtidos por espectroscopia
Raman ressonante de complexos D-Cg, utilizando
diferentes doadores. A vantagem da espectroscopia
Raman ressonante consiste no fato de que apenas
0os modos vibracionais associados a transicao
eletrbnica séo intensificados, permitindo uma
descricdo detalhada da transicéo CT.

Resultados e Discussao

A Figura 1 mostra os espectros de absorcdo dos
complexos D-Cg em que D = N,N-dimetilanilina
(DMA) (a) e D = tetratiofulvaleno (TTF) (b) em
solucdo de tolueno em diferentes concentracfes de
[D]. O aumento da absorvancia observada no
complexo DMA-Cg, com 0 aumento da concentracao
de amina evidencia a transferéncia de carga. Pode-
se observar que, apesar do aumento da
intensidade, ndo ha deslocamento da banda de
absor¢éo, o que sugere que a interacéo é fraca e o
complexo de transferéncia de carga formado pode
ser classificado como “de contato”.®

No caso do TTF-Cg, observa-se que com a adi¢éo
da espécie doadora, ndo ha variacdo significativa
da banda do fulereno, mas é observado um
deslocamento de cerca de 20 nm da banda do TTF
(452 nm).
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Figura 1. Espectros de absor¢édo dos complexos de
transferéncia de carga do Cg¢ € DMA (a) e TTF (b)
em tolueno em diferentes concentracdes de [D].

Como pode ser observado, em ambos 0s casos, as
alteragbes espectrais no UV-Vis sdo bastante sutis.
Portanto torna-se importante a utilizacdo de outras
técnicas para caracterizar a transferéncia de carga
nesses complexos. Neste trabalho seréo
apresentados o0s espectros Raman obtidos com
radiac6es de energia similar a das transi¢ces CT, o
que deve mostrar quais modos vibracionais estédo
associados a ftransicdo eletrbnica. Pretende-se
também realizar calculos DFT e TDDFT para
suportar os dados experimentais.

Conclusoes |

A interacdo entre as espécies doadoras DMA e TTF
com o Cg da origem a transicdes de transferéncia
de carga, observadas via espectroscopia UV-VIS.
Tal interacdo pode ser considerada fraca e outras
técnicas sdo requeridas para sua caracterizagao
detalhada. Nesse caso, a espectroscopia Raman
ressonante deve fornecer informagfes importantes
acerca da transferéncia de carga D-Cg.
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