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Introducao |

Com os avangos da tecnologia uma grande
quantidade de materiais funcionais tem sido
projetados nos dltimos anos, destacando-se os
diodos organicos emissores de luz (Organic Light-
Emitting Diode, OLEDS).

Um exemplo de funcionalizacdo de materiais é a
incorporacd@o de anéis heterociclicos como o 1,3,4-
oxadiazol que confere ao material estabilidade
quimica e térmica, forte luminescéncia azul,
capacidade de fotoconducdo e transporte de
elétrons e um elevado momento de dipolo lateral*?.

Portanto este trabalho tem por objetivo a sintese
de novas moléculas simétricas curvadas contendo o
heterociclo 1,3,4-oxadiazol como nuacleo
mesogénico, bem como o estudo sistematico
envolvendo a relagdo da estrutura molecular e o
comportamento mesomoarfico.

Resultados e Discussao |

A reacdo de cicloadicdo 1,3-dipolar entre as
nitrilas 4-(dodeciloxi)benzonitrila e 3,4-
bis(dodeciloxi)benzonitrila com NH4N3; (formado in
situ, a partir da NaNs; e NH4Cl), forneceram os
respectivos tetrazois. Estes foram entdo reagidos
com o cloreto do &cido 5-nitroisoftalico recém
preparado, refluxando em piridina e resultando nos
compostos 1 e 2 contendo o heterociclo 1,3,4-
oxadiazol (figura 1).
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Figura 1. Compostos finais contendo o heterociclo 1,3,4-
oxadiazol.

Para obtencdo dos compostos 3 e 4 (figura 1)

reagiu-se os compostos 1 e 2 com SnCl, H,O em
uma mistura de EtOH/AcEt, sendo a mistura
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refluxada durante 4 h. Tanto os intermediarios como
também os compostos finais foram caracterizados
por espectrometria de IV e RMN de 'H e **C.

As propriedades térmicas dos materiais
preparados foram investigadas por microscopia
optica de luz polarizada (MOLP) e calorimetria
diferencial de varredura (DSC). Destes compostos,
3 apresentaram caracteristicas liquido-cristalinas,
sendo as mesofases caracterizadas por MOLP e
difracdo de raio-X (XRD) como sendo SmA (1) e
Col, (2 e 4). Além disso, os materiais apresentaram
Otimas estabilidades térmicas, com decomposicao
acima de 350 °C (valores obtidos por TGA).

As propriedades Opticas por sua vez foram
investigadas através das andlises de absorcdo no
UV-vis e luminescéncia em solu¢éo de CHCI; e em
filme. De um modo geral, os compostos absorveram
na regido compreendida entre 310-360 nm, sendo
que apenas as aminas 3 e 4 apresentaram
luminescéncia azul em solugéo (388 nm) e em filme
na regido entre 425-450 nm.

Conclusodes

Quatro novos compostos finais contendo o
heterociclo 1,3,4-oxadiazol foram sintetizados com
bons rendimentos. Trés destes possuem
caracteristicas liquido-cristalinas, apresentando as
mesofases SmA (1) e Col, (2 e 4). Além disso,
todos os produtos apresentaram boa estabilidade
térmica (Tgee, > 350°C). As aminas 3 e 4
apresentaram intensa luminescéncia na regido do
azul. Estes compostos sdo ainda precursores
importantes para serem utilizados na formacéo de
cristais liquidos colunares a partir de ligacdes de
hidrogénio entre acidos carboxilicos com simetria
C3, onde a ordem colunar é descrita como
helicoidal®.
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