Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Cristais liguidos discéticos contendo o heterociclo 1,2,4-oxadiazol

Marli Ferreira (PG)*, André A. Vieira (PG)?, Eduard Westphal (PG)?, Juliana Eccher (PG)°, Mariana
Victéria Ballottin (IC)°, lvan Helmuth Bechtold (PQ)®, Hugo Gallardo (PQ)%. marliff@hotmail.com

“Departamento de Quimica, bDepan‘amento de Fisica, Universidade Federal de Santa Catarina-UFSC, 88040-900

Florianépolis,SC,Brasil.

Palavras Chave: 1,2,4-oxadiazol, cristais liquidos discéticos.

Introducao |

Durante os ultimos anos os cristais liquidos
discoéticos tém atraido a atencdo da comunidade
cientifica, principalmente para aplicacbes em
eletrbnica orgéanica, eles sao 6timos transportadores
de carga, devido a forte interagdo intermolecular
(interagédo n-n stacking) entre os discos dentro das
colunas. Estes materiais possuem diversas
aplicagbes eletrbnicas, tais como: células solares,
transistores de efeito de campo e diodos emissores
de luz, entre outras'”. Neste contexto, o presente
trabalho descreve a sintese de novas moléculas
nao-convencionais contendo o heterociclo 1,2,4-
oxadiazol, assim como o estudo referente a relagcao
entre as estruturas moleculares e as propriedades
mesomorficas, térmicas e opticas.

Resultados e Discussao |

Para a sintese dos compostos finais derivados do
heterociclo 1,2,4-oxadiazol, 6 e 7, foi feito a
preparagao das amidoximas intemediarias 3 e 4
apartir das nitrilas 1 e 2 com hidroxilamina. A seguir
foi reagido as amidoximas 3 e 4 com o dicloreto de
acido 5, recém preparado, esta mistura foi refluxada
em piridina por 24 h, seguida da reacdo de
desprotecdo da hidroxila com NaOH,, (in situ)
resultando os compostos finais 6 e 7 (Esquema 1).
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Esquema 1. a) NH,OH.HCI, MeOH/H,0, refluxo 12 h; b)
5, piridina e refluxo 24 h; c) NaOH,q, 4 h.

Todos os compostos finais, bem como seus
intermediarios, foram caracterizados por
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espectroscopia de IV e RMN de 'H e °C. Suas
propriedades térmicas foram investigadas por
microscopia Optica de luz polarizada (MOLP),
calorimetria diferencial de varredura (DSC) e analise
termogravimétrica (TGA). Os compostos 6 e 7
apresentam elevada estabilidade térmica (Tdec.
300, 309 °C). Estudos de MOLP revelaram que os
composto 6 e 7 apresentam fase Col,, com
excelentes faixas de mesomorfismo. As transigcdes
foram confirmadas por DSC e a natureza do
mesomorfismo foi comprovada por difracao de raio-
X (XRD). As propriedades Oopticas, por sua vez,
foram investigadas através das anadlises de
absorcdo no UV-vis e sua fotoluminescéncia em
solucdo de CHCI; e em filme. Os espectros de UV
dos oxadiazodis 6 e 7 mostram uma intensa banda
de absorgdo com comprimento de onda maximo
entre 262 e 265 nm. Estes compostos apresentam
fluorescéncia azul em solugdo com comprimento de
onda de emissdao maxima entre 396 e 454 nm. No
entanto, 6 e 7 sao pobres fluoréforos com
rendimentos quanticos muito baixos (P-10e 8 %
respectivamente). O baixo rendimento quantico
pode ser atribuido a supressao de fluorescéncia
causada pela hidroxila livre, ou ainda, conseqliéncia
da nao planaridade do heterociclo, prejudicando
assim a conjugacao.

Conclusoes

Foram sintetizados 2 compostos finais inéditos
derivados do heterociclo 1,2,4-oxadiazol, com bons
rendimentos. As faixas de fase liquido-cristalina (AT
=~100 °C) com fase Col, s&o excelentes. Além
disso, os compostos tiveram boa estabilidade
térmica (Tdec.~300°C). Os compostos 6 e 7 podem,
ainda, serem alquilados afim de diminuir o ponto de
fusdo e aumentar sua fluorescéncia.
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