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Introducao |

Cada vez mais 0 mercado esta exigindo materiais
funcionais, destacando-se os materiais de elevada
capacidade de transporte de elétrons, para a
fabricacdo de dispositivos eletro-6pticos com uma
maior eficiéncia. Materiais transportadores de
eletrons, geralmente sdo moléculas contendo N-
heterociclos deficientes de elétrons x, como
oxadiazOis, triazdis, piridinas, quinolinas, etc.,
podem efetivamente melhorar a afinidade eletrbnica.
Dentre estes heterociclos, oxadiazol € um dos mais
utilizados em OLEDs."? Neste trabalho é descrito a
sintese e estudo referente a estrutura molecular e
as propriedades Opticas, térmicas e mesomorficas
de novos materiais contendo o heterociclo 1,3,4-
oxadiazol.

Resultados e Discussao |

Para a sintese dos compostos alvos (6 e 7),
primeiramente foi feito a reacao de cicloadi¢céo 1,3-
dipolar entre as nitrilas 1 e 2 com NH;N3 (formado in
situ, a partir da NaNs; e NH4CI), fornece os
respectivos tetrazéis 3, 4. Estes intermediarios
foram reagidos com o dicloreto de &cido 5, recém
preparado, refluxando em piridina por 24 h. Em
seguida foi feito a reacdo de desprotecdo da
hidroxila com NaOH,q (in situ), resultando nos
compostos finais (6 e 7) contendo o heterociclo

1,3,4-oxadiazol (Esquema 1).
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Esquema 1. a) NaN3; NH,CI, DMF; b) 5, piridina e
refluxo 24 h; ¢) NaOH,q, 4 h.
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Os oxadiazois finais 6 e 7 e seus intermediarios
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),
calorimetria diferencial de varredura (DSC) e analise
termogravimétrica (TGA). Os compostos finais, 6 e 7
apresentaram texturas caracteristicas liquido-
cristalinas quando observados por MOLP, as quais
foram confirmadas por DSC e caracterizadas por
difracé@o de raio-X (XRD) como fase Colr com largas
faixas de fase liquido-cristalina. Além disso, os
materiais apresentaram 6tima estabilidade térmica,
com temperaturas de decomposi¢cdo acima de 400
°C (valores obtidos por TGA).

Foram realizadas analises de espectroscopia de
absorcdo e emissdo em solucdo e também em
filme. Nos espectros de UV-vis dos compostos (6 e
7) em solucéo de CHCI;, observou-se os maximos
de absorcdo entre 396 e 454 nm, e o0s
comprimentos de onda de emissdo maxima em 423
e 446 nm. Os 1,3,4-oxadiazéis (6 e 7) sdo bons
fluoréforos, com rendimentos quéanticos de
fluorescéncia (®g) de 64 e 42 % (respectivamente).

Conclusodes

Dois novos compostos finais contendo o
heterociclo 1,3,4-oxadiazol foram sintetizados com
rendimentos satisfatérios. Ambos possuem fase
liquido-cristalina, apresentando largas faixas de
fase Col, (~70 °C), excelente estabilidade térmica,
além disso, apresentaram bons resultados de
rendimento quantico, sendo assim, possiveis
candidatos para aplicacdes optoeletronicas.
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