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Introducéo

O tetratiafulvaleno (TTF) e seus derivados
desempenham um importante papel na quimica de
materiais [1]. Quando oxidadas, varias espécies qui-
micas desta classe de compostos sédo condutoras,
semi ou super condutoras. Ainda na forma oxidada,
sdo radicais organicos estaveis e por isso sdo com-
postos interessantes também na area do magnetis-
mo. O derivado em questdo, o bis(4,5-dihidronafto
[1,2-d])tetratiafulvaleno (DNTTF), foi sintetizado e
analisado nos anos 70 [2], e posteriormente empre-
gado em aplicacdes tecnoldgicas, por exemplo, nu-
ma patente da empresa norte-americana Eastman
Kodak, sendo usado para dopar polimeros organi-cos
e tornar o compésito resultante condutor [3]. O
objetivo deste trabalho foi sintetizar um composto
com o DNTTF e determinar sua estrutura, posto que a
determinacdo estrutural via difracdo de raios-X em
monocristal de radicais catiénicos deste derivado do
tetratiafulvaleno é inédita e necessaria ao entendi-
mento das propriedades desta espécie quimica.

Resultados e Discussao

O DNTTF (Figura 1) foi dissolvido em THF
anidro. Paralelamente foi preparada uma solucdo de
iodo, também em THF anidro. As solugdes foram
levadas a um tbo em forma de “U”, onde ficaram
separadas por vidro sinterizado de porosidade 3. A
difusdo das solucdes foi lenta e conduzida sob
atmosfera inerte durante duas semanas. Cristais
adequados para a analise via difracdo de raios-X em
monocristal foram obtidos desta forma.
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Figura 1: DNTTF

O resultado da andlise estrutural revelou o
composto DNTTF-l;, com formula CyHi6S4l;. O grupo
espacial € P-1 (n° 2), triclinico, com as constantes de
celaa= 7,450, b =9,008, c=9,843 A a=108,79, B
= 106,93, ? = 91,30 ° e V = 593,36 A® Na Figura 2
estd representada a estrutura do DNTTF-l;. A
distancia C1-C2, 1,385 A, é caracteristi-ca para
radicais catiénicos dos derivados do TTF. Para um
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derivado do tetratiafulvaleno neutro, esta distancia G
C é de cerca 1,30 A. O DNTTF foi oxidado pelo iodo e
0 anion triiodeto estabelece o balanco de cargas

(DNTTF'I5).
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Figura 2: DNTTF-I;

Este composto foi analisado via RPE e o
resultado pode ser visto na Figura 3. A medida foi
feita & 80 K e demonstra claramente que o DNTTF foi
oxidado (carga +1) e que o spin desemparelhado
pode ser observado, o0 que ocorre com esta classe de
compostos, da qual fazem parte condutores orga-

nicos e materiais magnéticos ndo-metalicos [1,4].
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Figura 3: RPE do DNTTF-I;

Conclusodes |

Pela primeira vez um radical catibnico do
DNTTF foi determinado por difracdo de raios-X em
monocristal. A espectroscopia RPE corrobora com
analise estrutural deste composto, que ja foi utilizado
na dopagem de polimeros, entre outras aplicagdes.
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