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Introducao

Uma das _caracteristicas marcantes dos ions
lantanideos' sdo as linhas espectrais de emissdo
finas e intensas’. Sendo assim, o estudo tanto
tedrico quanto experimental dos pardmetros de
intensidade de Judd-Ofelt (Q,) de tais transicoes
torna-se um fator importante na caracterizagao e no
design de compostos que tenham potenciais
aplicages em sistemas luminescentes"”. Nesse
sentido, o presente trabalho concentrou-se na
sintese e caracterizagdo espectroscépica de novos
materiais do tipo Eu(TTA)s;.2L, onde L= DMSO-
dimetilsulféxido FSO-fenilsulféxido, PTSO-p-
toluilsulfoxido e a B-dicetona do tipo: 4,4,4-trifluoro-
1-2 tienil-1,3-diona (TTA).

Resultados e Discussao

Os novos materiais obtidos s&o soluveis em:
tolueno, cloroférmio, dimetilsulféxido, acetonitrila,
etc. apresentam-se na forma de p6. Os espectros
de IV indicam que com a formagao dos complexos
ha um deslocamento das frequéncias de
estiramento, S=0O, para regides de menor
freqiéncia em relagdo ao ligante livre, mostrando
que a coordenagao do fon lantanideo ocorre via
oxigénio do grupo sulféxido. A otimizagdo de
geometria dos complexos (figura 1) foi feita usando
0 modelo “Sparkle”.

Figura 1: Geometrias obtidas via Sparkle.
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Os valores de Q, e Q, obtidos (tabela 1) sugerem
uma alta rigidez e um ambiente de alto grau de
covaléncia em torno do fon Eurépio®.

Tabela 1: Parametros de Intensidade.

Compostos Qo) Qoeo)  Quaexp) Qagreo)
Eu(TTA)s.2DMSO 352 22 6.8 53
EuTTA):.2PTSO 305 25 114 8

EuTTA;.2FSO 316 22 87 53

*Q, (A=2 e 4) estdo em unidades de 10°° cm*®

Em compostos com simetrias muito baixas, como
neste caso, é de se esperar que o parametro Q,
seja menor que Q, pois nesses casos a
dependéncia desses parametros com a distancia
metal-ligante é o fator determinante, e Q4 depende
do inverso da distancia elevada a poténcias bem
mais altas que Q,.

Conclusoes

Os modelos tedricos aplicados aos novos sistemas
sintetizados apresentam resultados plenamente
satisfatorios quando comparados aos
experimentais. Os valores de Q, e Q4 concordam
bem com os resultados experimentais com erros
abaixo de 0,8% para o Q,, constituindo-se assim,
em um método eficaz para projetar os chamados
DMCL’s (dispositivos moleculares conversores de
luz).
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