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Introducao |

O estudo das intensidades f-f em complexos de
lantanideos é baseado na teoria de Judd-Ofelt
publicada em 1962 [1-2]. O fato do ion eurépio
apresentar seu nivel emissor nao degenerado
possibilita seu uso como sonda luminescente, nos
dando informacgdes sobre o seu ambiente quimico.
O conhecimento da geometria do complexo permite-
nos calcular os parémetros de intensidades f-f.
Quando nédo ¢é possivel obter a estrutura
cristalografica do mesmo, utilizam-se modelos
fundamentados em métodos de quimica quantica.
Dentre estes destacamos o0 modelo Sparkle
desenvolvido na UFPE [3]. No célculo da posicao
dos estados tripletos e singletos dos ligantes que
formam o complexo usamos 0 modelo INDO/S-CI
(Intermediate Neglect of Differential
Overlap/Spectroscopic-Configuration Interation)
implementado no programa ZINDO [4].

Resultados e Discussao |

O complexo foi sintetizado e apresentou as
transicbes caracteristicas do ion eur6pio. A
geometria otimizada pelo modelo Sparkle (Fig. 2)
classificou o complexo como pertencente ao grupo
de simetria C;, corroborando com a presenc¢a da
transicdo °Do—'F, ho espectro de emissdo. A
relativa concordéncia entre o espectro de absor¢éo
tedrico e experimental indica que a geometria
otimizada esta coerente.
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Fig. 1. Espectros de absorcdo tedrico e experimental do
[Eu(AND),.(H,0)4]Cl5.(H20)s.
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A Tabela 1 mostra os valores dos parametros de
intensidades tedricos e experimentais, este
resultado indica que o ion eurépio estd em um

ambiente quimico pouco polarizavel quando
comparado aos complexos com ligantes f-
dicetonas]].
Tabela 1. Pardmetros  de intenzsoidadzes
experimentais e tedricos em unidades de 10" cm®.
Complexo Q Q4 QO .
exp. exp. teor. teor.
[Eu(AND);.(H,0)4ICl5.(H0), 4,7 43 47 3,6

otimizada do

Fig. 2. Geometria
[EUu(AND),.(H20)4]Cl3.(H20),.

Conclusodes

Os compostos com grupos selen6xidos mostraram-
se uma nova classe de ligantes que podem atuar
como eficientes “antenas” na sintese de complexos
de lantanideos. A concordancia entre o espectro de
absorcdo e os parametros de intensidades tedricos
e experimentais confirma a geometria proposta.
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