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Sintese, caracterizacao e estudo das propriedades fotofisicas de um novo analogo de isoxazol
com potencial de aplicacao em dispositivos organicos optoeletronicos
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Isoxazdis sao conhecidos devido seu potencial em atividades bioldgicas, mas tém sido inexplorados como
intermedidrios sintéticos para aplicacdes em ciéncia dos materiais. Estes compostos heterociclicos de
cinco membros podem compor o nucleo rigido de moléculas capazes de exibir mesofases (carater liquido-
cristalino), além de deslocalizarem elétrons em sistemas conjugados. Tais caracteristicas tornam esta
classe de compostos candidatos promissores para aplicacdao em eletrénica organica. O objetivo deste
trabalho foi sintetizar um novo andlogo de isoxazol luminescente, caracteriza-lo estruturalmente e estudar
suas propriedades optoeletronicas a fim de avaliar seu potencial para aplicacao em dispositivos organicos
optoeletrénicos. Um novo isoxazol foi sintetizado em quatro etapas sintéticas. O andlogo inédito obtido foi
0 1,3-bis(3-(2-(octiloxi)fenil) isoxazol-5-il) benzeno (denominado LED 01). A molécula LED 01 em solucdo
apresentou absorcao Optica na regiao do ultravioleta (de 290 nm a 330 nm), com comprimento maximo de
absorcao centrado em 306 nm. Os coeficientes de absortividade molar (¢) foram de 4056,43 L.mol-1.cm-1
em cloroférmio e de 2358,82 L.mol-1.cm-1 em dimetilformamida; sua eficiéncia quantica de fluorescéncia
em dimetilformamida (®F =0,03) apresentou maior valor que em cloroférmio (®F =0,01). Além disso, os
comprimentos maximos de emissao foram centrados em 344 nm e 350 nm, para dimetilformamida e
cloroférmio, respectivamente. A analise por voltametria ciclica estimou para o nivel de energia do HOMO
(do inglés, highest occupied molecular orbital) o valor de 5,02 eV. Os valores encontrados para o nivel de
energia do LUMO (do inglés, lowest unoccupied molecular orbital) e a energia de gap, equivalentes a 1,21
eV e 3,81 eV, respectivamente, tornam a LED 01 um material promissor para utilizacao em dispositivos
optoeletrénicos como modificador de interface, a fim de facilitar a extracao/ejecdo de cargas.
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