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Introducao |

Compostos da série dos dioxilenos vém sendo foco
de estudos da caracterizagdo da distribuicao interna
de cargas[”. Nos complexos metalicos gerados
existe uma elevada sobreposi¢cdo dos orbitais de
carater metdlico e dos |igantes”, 0 que dificulta a
interpretacdo dos fendmenos, principalmente em
complexos de metais da primeira série de transicao.
No presente trabalho ndés focamos a sintese do
ligante hexaidroxitrifenileno (Fig.1) a partir da
condensagdo de catecol na presenga de FeCls. O
objetivo é gerar o complexo planar trinuclear
(FesHOT), o qual deve exibir propriedades
interessantes a serem explorados em interfaces e
dispositivos®®. O produto foi caracterizado pelas
técnicas de FTIR, Raman e UV-vis. Calculos de
modelagem molecular nivel semi-empirico foram
realizados para auxiliar nas interpretagdes.
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Figura 01: Estrutura idealizada do

hexaidroxitrifenileno.

Resultados e Discussao |

O composto FesHOT foi  sintetizado  pela
condensagao do catecol na presenga de acido
sulfirico 70% e cloreto de ferro(lll) por 24 horas a
25°CP. O produto formado de cor azul escuro foi
separado por filtragdo, lavado com agua destilada
em abundancia para remover o0 excesso de FeCl; e
seco sob vacuo. O espectro de FTIR do composto
sintetizado foi equivalente ao do ligante livre, com
picos na regido entre 1300 a 1000 cm ~' associados
aos modos C-H no plano e fora do plano e entre
1300 e 1600 cm™" associados aos estiramentos C=C
dos aneéis aromaticos. Foram observadas apenas
alteragdes significativas na regido de 1600 a 1800
cm”, regido de picos associados aos modos de
vibracdo C-O. Este resultado é coerente com a
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biscoordenacado de ions ferro. No espectro Raman
foram observados picos atribuidos aos modos C-H,
C-C-O e C=C. Nesse caso foi observado um pico
em 325 cm™ referente & um modo vibracional M-O.
Diferentemente do descrito na literatura, foi
observado que o composto é sollvel nos solventes
tetrahidrofurano (THF), dimetilsulféxido (DMSO) e

dimetilformamida (DMF), gerando solugdes de
diferentes coloragbes: roxa, azul e Vvioleta,
respectivamente. Os  espectros  eletrnicos

registrados nesses solventes apresentam bandas
bastante intensas na regido do ultravioleta e de
baixa intensidade no visivel. Para auxiliar na
atribuicao foi realizado um célculo PM3 com
interacao entre configuragdes. O espectro tedrico
gerado exibiu um conjunto de 9 bandas no UV
envolvendo transicées n—n*. A partir do espectro
tedrico foram realizadas decomposi¢coes dos
espectros experimentais em THF, DMSO e DMF.
Foi verificado a dependéncia dos maximos dessas
bandas em fungéo de pardmetros de basicidade de
Lewis (D.N.), polarizabilidade e polaridade desses
solventes. Foi observado em todos os casos a
mesma tendéncia da influéncia do solvente nas
energias de transi¢do, indicando forte interagao do
meio sobre a distribuicdo de cargas no complexo
FesHOT.

Conclusoes |

Os resultados de até o momento indicam sucesso
na obtengdo do composto FezHOT. As anadlises
feitas dos resultados de espectroscopia UV-vis
mostram uma forte influéncia do solvente sobre a
distribuicdo de carga no composto. Os resultados
obtidos até o momento serdo de grande importancia
para a compreensdo das propriedades desse
material em interfaces e em dispositivos que
consistirdo as proximas etapas do presente trabalho.
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