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Introducéo

Muitos estudos foram feitos no sentido de avaliar os
parametros de intensidade das transicdes 4f-4f,
particularmente em compostos de ions lantanideos
com ligantes inorganicos. A limitagédo destes estudos
com ligantes organicos pode ser atribuida em
principio a dificuldade com a descri¢éo dos efeitos do
campo ligante nestes sistemas. No entanto existe
um grande ndmero de dados experimentais com
sistemas desta natureza [1]. Neste trabalho sera
reportado a previsdo da estrutura do complexo
Eu(fod)s.fenClI (fenCl= Cloreto de Fenatrolinio) usando
o0 modelo “Sparkle” [2] e a partir deste dados serdo
avaliados os parametros de intensidade W, e W, que
serdo correlacionados com os valores experimentais
obtidos a partir do espectro de emissédo. Os calculos
foram realizados através de um programa
computacional construido no “Mathcad”. O esquema
utilizado com esta finalidade foi baseado no
mecanismo de dipolo elétrico forcado e acoplamento
dindmico conforme descrito na lIteratura [3]. Estes
dados serdo correlacionados com os do composto
similar Eu(fod)sfen-NO reportado recentemente na
literatura [4]. A meta béasica deste trabalho é
correlacionar os parametros de intensidade tedrico e
experimentai e avaliar os efeitos do campo ligante no
composto em analise.

Resultados e Discussao

O procedimento utilizado para obtengdo dos
pardmetros de intensidade tedrico foram restritos a
primeira esfera de coordenagdo do metal composta
de 6 atomos de oxigénio provenientes do fod e 2
atomos de nitrogénio da fenCl. Os parametros de
intensidade experimentais e tedricos do complexo
Eu(fod)s;.fenCl e do sistema similar reportado na
literatura Eu(fod)s.fen-NO (fenNO=1,10-fenantrolina-N-
oxido) [4],estdo apresentados na tabela 1. Os valores
da polarizabilidade a e do fator de carga g foram
variados livremente no sentido de reproduzir os
melhores efeitos do ambiente quimico no ion terra
rara. Conforme pode ser observado o valor de W, é
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relativamente elevado refletido no alto grau de
covaléncia em torno do fon Eu® e no caréater
hipersensivel ao ambiente quimico da transicédo
°Dy® 7F,.Estes dados sugerem que o mecanismo de
acoplamento dindmico € operativo. O valor do
parametro W, no complexo Eu(fod)s.fenCl é
significativamente menor do que o valor obtido no
complexo similar Eu(fod)sfen-NO, isto sugere uma
maior intensidade na luminescéncia para este
complexo. Estes dados estdo condizentes com os
valores da eficiéncia quéantica obtidos 28,76 % e 43%
para os complexos Eu(fod)sfenCl e Eu(fod)sfen-NO
respectivamente. Os valores dos parametros de
intensidade experimental e tedrico estdo compativeis,
refletindo na confiabilidade do modelo utilizado nos
calculos.

Tabela 1. Valores experimentais e teéricos do ?, e
? 4 obtidos do espectro de emissdo do complexo
Eu(fod)sphen-NO e o Eu(fod),. pfenCl

Experimentais Tedricos
?,e7?, ?,e7?,
(cm10®cm?  (cm10?®cm?d
Eu(fod);phen-NO 245e 13.4 229e 2.76
Eu(fod)s.fenCl 19.0e 2.7 -

Conclusdes |

Os valores dos parametros de intensidade dos
complexos Eu(fod)s.fenCl e Eu(fod)sfen-NO estéo
condizentes com os valores obtidos da eficiéncia
guantica. A concordancia dos valores dos parametros
de intensidade experimental e tedrico refletem na
confiabilidade no modelo utilizado nos célculos.
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