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Abstract

"Study of host- guest interaction in the system
Cocu (opba )SILICA"

The aim of this study is to compare between the
silica precursor and functionalized silica as the
coordination of the molecular magnet inserted into
your pores.

Introducao

Silica € um sdlido amorfo e poroso, com silandis (Si-
OH) em sua superficie, responsawis pela alta
reatiidade e caracteristica de acido fraco de
Bronsted-Lowry. Este tipo de material apresenta
aplicagbes promissoras em diversos campos, como
eletrbnica, catdlise, materiais nanoestruturados,
entre outras. Preparados com diferentes tamanhos
e geometrias de poros, possuem elevada area
superficial e wolume de poros, didmetro de poro bem
definido, ordenamento de poros a longo alcance,
geometria de poros regular, podem ser modificados
superficialmente e s8o estaweis termicamente,
podendo desta forma ser utilizados para estudos de
interacdo com complexos. As matrizes de silica sao
sintetizadas pelo método classico de W. Stober,
podendo esta, ser funcionalizada ou ndo. A
impregnacdo do complexo precursor em matrizes
porosas depende das propriedades, tamanho e
formato dos poros e esta interagcdo define o
comportamento magnético do material. Este
trabalho visa estudar a interagcdo hospedeiro-
convidado de uma matriz silica e ap6s impregnacéo
do complexo (NBu4)2[Cu(0pba)]2' (figura 2), tanto na
matriz precursora como na funcionalizada (com 3-
aminopropiltrietoxisilano, APTS) (Figura 1).
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Figura 1: Estrutura da
molécula de APTS

Figura 2: Estrutura do
complexo Cu(opba).

Resultados e Discussao

As matrizes de silica foram preparadas pelo
processo sol-gel por dois diferentes métodos. A
silica S1IAMAC, foi preparada com a utilizacdo de
acido citrico como agente formador de poro e
funcionalizada com APTS e a silica S2 foi preparada

sem a utilizagcdo de agente formador de poro e sem
funcionalizacdo da superficie com grupos amino. E
ambas resultaram nas amostras
CoCu(opba)@S1AMAC e CoCu(opba)@S2 apds
impregnagao pelo complexo precursor
[NBuy]2[Cu(opba)] e reagdo in situ com Co(ll). Os
materiais obtidos foram caracterizados por analise
de adsorcao/dessorcao de nitrogénio,
espectroscopia de infravermelho e UV-VIS. A
andlise de poros dos materiais apresentou uma
distribuicdo de poros com tamanhos médios de 8
nm para SIAMAC e 5 nm para S2. Na andlise de
infravermelho  é possivel observar as bandas
referentes a formacdo da rede de silica (1100 cm™,
970 cm™, 803 cm'l) e as bandas referentes a
presenca do complexo bimetdlico na matriz de
poros da silica (1579 cm'l). A andlise de UV-VIS
apresenta as absor¢cOes referentes a transicdo de
transferéncia de carga do complexo (330 nm) e
referente as transicdes m-n* do ligante (280 e 240
nm). Para o0 material Cu(opba)@S1AMAC e
Cu(opba)@S2 ndo ha mudanca na posicdo da
banda em 565 nm, sugerindo que na silica
funcionalizada ndo ocorre coordenacdo do grupo
amino no Cu(opba). Entretanto, ap6s a formacédo da
cadeia bimetadlica CoCu(opba) dentro das duas
matrizes é observado um deslocamento da banda
de absorgcdo, sugerindo que o grupo amino pode
estar interagindo com o cobalto.

Conclusdes

Tanto a silica funcionalizada quanto a silica
precursora mostraram que a impregnacdo pelo
complexo ocorre de forma completa, constatada
pela presenca da banda referente ao complexo
bimetalico e revelou que o grupo amino proveniente
da funcionalizagdo nédo coordena com o complexo
inserido nos poros da silica.
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