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Introducio

No panorama da industria e consumo, onde ha um viés
sustentavel, eficiente e econémico acerca dos produtos
eletronicos, se faz presente tecnologias que utilizam
como matéria-prima materiais orginicos em seus
componentes. Como dito em Almeida (2016), um
exemplo das aplicagdes dos componentes sdo os diodos
organicos emissores de luz, OLEDs, que constituem
telas mais flexiveis e de melhor resolu¢do em
smartphones ¢ displays.

Para que essas tecnologias cheguem ao mercado, ¢
preciso que estudos sobre os compostos organicos, mais
precisamente  os que contém  caracteristicas
semicondutoras, mencionados em Fernandes Filho
(2020), sejam desenvolvidos nas universidades, por
meio do estudo e da caracterizagdo fotofisica.

Nessa vertente, esta pesquisa tem como principal
objetivo comparar as estruturas das cadeias de dois
compostos,  pertencentes ao  grupo  funcional
isocriptolepina, avaliando seus estados energéticos
excitados e suas intensidades, por meio de andlises de
graficos de emissao.
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Figura 1 - Estrutura molecular KSH03-13 ¢ KSH05-09
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Metodologia

Neste trabalho, foram feitas solu¢des com as moléculas

KSHO03-13 e KSHO05-09, utilizando de pequenas
concentrac¢des dissolvidas em trés diferentes solventes, o
Diclorometano (DCM), o Tetraidrofurano (THF) e o
Tolueno (Tol). Essas amostras foram pesadas em uma
balancga de precisédo e foram colocadas em frascos &mbar
e posteriormente, por meio de micropipetas, foram
adicionados os solventes.

Apbs a obtengdo das amostras, elas foram colocadas,
individualmente, em uma cubeta opaca de silicio, para
que n3o haja a absor¢cdo da luz incidente deste
recipiente, de acordo com a Lei de Beer-Lambert,
mostrada em Filhot et al. (2010). Assim, utilizando a
espectroscopia no UV-Vis, especificada em Pavia et al.
(2016), obtemos os espectros de emissdo das amostras
em diferentes comprimentos de onda, por meio do
equipamento espectrofluorimetro. Em especial as
amostras em THEF, onde foi colhido o espectro a medida
que se acrescentou agua deionizada em ambos os
materiais.

Posteriormente, os dados obtidos foram impressos em
graficos que mostram o comprimento de onda x
intensidade, de modo que seja possivel a comparagdo
das amostras. Também, a partir desses graficos, foi feito
um ajuste Gaussiano para obter a convolugdo dos
espectros, a fim de analisar os picos com os estados
enérgicos dessas moléculas, como em Sipos e Sima
(2020).

Utilizando a técnica de filmes finos por gotejamento, a
partir da jung¢do de um polimero - neste caso o PMMA-
com uma pequena quantidade da solugcdo em uma placa
de quartzo, foi possivel realizar os espectros de
fluorescéncia e de fosforescéncia e analisar suas
condigdes e propriedades.

Resultados e discussoes

Inicialmente, as estruturas das moléculas se diferenciam
apenas pela simetria, pois elas apresentam os mesmos
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atomos, diferenciadas apenas na posi¢do do nitrogénio.
Veja abaixo os graficos de fotoluminescéncia das
moléculas KSH 03-13 e KSH 05-09 em diferentes
solventes.
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Grafico 1: Emissdao da molécula KSH 03-13 em
diferentes solventes
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Grafico 2 - Emissdo da molécula KSH 05-09 em
diferentes solventes

Com base nos graficos 1 e 2, é possivel identificar
diferencas entre as bandas formadas, observando que as
amostras realizadas em DCM apresentaram menor
resolucdo enquanto as bandas em Tol possuem maiores
resolugcdes. Em relacdo entre os compostos, a molécula
KSHO05-09 tem bandas mais alargadas em relagdo a
molécula KSH03-13.

A partir da convolugdo das curvas dos espectros obtidos,
¢ possivel identificar picos que definem os estados
energéticos excitados de energia e suas transigoes
vibracionais e radiativas, podendo identificar também
uma banda mais larga a direita, exibindo uma
componente dos estados agregados do sistema.

Com a intensidade normalizada, os espectros coletados
dos filmes finos, nos mostram os graficos de

fluorescéncia dessas moléculas, juntamente com a
absorg¢do de energia.
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Grafico 3 - Absorgédo e fluorescéncia da molécula
KSHO03-13 em baixas temperaturas
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Grafico 4 - Absorgédo e fluorescéncia da molécula
KSHO05-09 em temperatura ambiente

De acordo com os graficos 3 e 4, é possivel identificar
que essas moléculas absorvem energia entre 350 a 425
nm e que a molécula KSHO05-09 se destaca por
apresentar fosforescéncia em temperatura ambiente.

Conclusoes

A molécula KSHO05-09 aparenta ser mais suscetivel a
polaridade do ambiente ao qual ela estd inserida e ao
apresentar uma banda gaussiana alargada em menor
energia sugere que possua um maior numero de
conformagdes estruturais. De modo geral, o solvente Tol
possui menor polaridade, gerando espectros com maior
resolucdo, por conta da menor interagdo com os dipolos
das moléculas de estudo.

Além disso, de acordo com a simetria das moléculas, o
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composto KSHO03-13 apresenta um nitrogénio para fora
de sua cadeia, mudando seus modos vibracionais e
resultando em maiores configuragdes no estado singleto.
Ja, em relagdo a molécula KSH05-09, seus espectros de
fosforescéncia sugerem maiores estados tripletos, pois
acontecem a temperatura ambiente, por isso, esse
comportamento ¢ considerado raro.

Com as analises obtidas, ndo € possivel comparar suas
intensidades, pois as concentracdes foram diferentes.
Entretanto, essas moléculas podem ser utilizadas na
composi¢do de componentes organicos, porém nesta
configuragdo de sistema estudado, elas apresentaram
baixa intensidade em relagdo a outros grupos de
polimeros.
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