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Introducéao

Materiais  funcionais  contendo  heterociclos
deficientes de elétrons, tais como oxadiazol e triazina
sdo de atual interesse na area de dispositivos
eletrénicos moleculares®. Moléculas discéticas com
unidade central contendo tais heterociclos, e longas
cadeias alifaticas terminais podem sofrer processos
de automontagem  formando  superestruturas
colunares (como nanofios), onde a mobilidade de
carga é bastante elevada no centro e isolante na
parte periférica alifatica’. Nesse contexto, Nnosso
interesse esta focado no desenho, sintese e
caracterizacdo de materiais moleculares discéticos
contendo heterociclos 1,3,5-triazina e tetrazol.

Resultados e Discussao

Os compostos finais 2a-c foram projetados com
um centro elétron-deficiente (triazina) ligado no N-2 do
anel tetrazol rico em elétrons. Foram preparados

conforme o esquema 1.
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Condicdes. i) RBr, K,COs, butanona refluxo 24h (92%); ii)

NaN3, NH,4Cl, DMF 110°C 12h (90%), iii) cloreto ciandrico,
K,COs, butanona refluxo 40h (76%).

Esquema 1. Rota sintética para as moléculas-alvo
2a-c.
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A série de 2,4,6-tris-[5-(4-alcoxifenil)tetrazol-2-il]-
[1,3,5]-triazina 2a-c foi sintetizada a partir do 4-
cianofenol pela sequéncia de O-alquilagéo, formacgdo
do anel tetrazol (cicloadi¢do), seguida pela reacdo de
ataque nucleofilico do tetrazol sobre o cloreto
ciandrico (apenas produto de ataque N-2). Os
compostos foram caracterizados por IV, RMN de 'He
BC e por andlise elementar. Suas propriedades
térmicas foram avaliadas por microscopia Optica de
luz polarizada (MOLP), DSC e TGA e seu pefrfil
fotofisico por UV-vis e fluorimetria (tabela 1).

Apesar da anisotropia geométrica, 2a-c ndo séo
cristais liquidos. Contudo, no resfriamento, apés a
fusdo para o liquido isotropico desses materiais, ndo
hé cristalizagdo formando filme transparente que néo
wlta a cristalizar. Composto 2a mostra transicdo
vitrea a 61 °C no segundo aquecimento da amostra a
partir da temperatura ambiente. Os materiais exibem
intensa banda de absorcdo em solugdo com pico
maximo a 295 nm e fraca fluorescéncia azul que
decai com o tempo (fotodegradacéo).

Tabela 1. Perfil térmico e fotofisico de 2a-c.

Comp. | Transi¢bes (°C)* | Taec” | labs | lem
2a Cr129,71 491 | 295 | 408
2b Cr;69,7Cr,93,81 488 | 295 | 408
2c Cr86,61 453 | 295 | 408
% por MOLP e DSC 10°C/min (Cr-Cristal; |- lig. Isotropico);

decomposicéo (°C) por TGA; ¢ em solugdo CHCl; (unidade: nm).

Conclusdes

Uma série de compostos discoéticos derivados da
1,3,5triazina 2a-c foi sintetizada e caracterizada.
Tais compostos ndo apresentaram fases liquido-

cristalinas, contudo exibem um estado super-
resfriado, sendo capazes de formar filmes
transparentes, bastante interessantes para

aplicacbes em dispositivos eletrénicos moleculares.
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