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PG13

Analise da inclusdao de grupos periféricos na resposta optica
n3do linear em derivados de imidazo[4,5-b]piridina

OSPINA, Orlando Marbello, MENDONCA, Cleber; VALVERDE, Jo3o Victor; BONI, Leonardo de;
PELOSI, André; COCCA, Leandro Zucolotto; PIGUEL, Sandrine

omarbello@usp.br

A absorcdo de dois fétons € um fendmeno n3o linear que tem sido utilizado em diversos tipos de aplicacées
e dispositivos fotonicos, que incluem armazenamento 6ptico 3D, microscopia de fluorescéncia, limita¢do
Optica e comutagdo Optica, para citar alguns. (1) Com o desenvolvimento da ciéncia dos materiais,
foi possivel sintetizar e explorar materiais com caracteristicas que facilitam esse processo. Além disso,
estudos anteriores mostram que as propriedades 6ticas n3o lineares do material e a secdo de choque de
absor¢do de dois fétons (2PA) aumentam com a conjugacio eletronica da molécula e com a presenca de
estruturas de carga simétricas e antissimétricas (estruturas push-pull). (1-2) Muitos trabalhos mostram
que compostos organicos com estrutura eletrénica pi-conjugada tém grande eficacia em processos de
absor¢do de multifétons. A imidazo[4,5-b]piridina € um grupo de compostos organicos heterociclicos
com estrutura quimica com caracteristicas semelhantes as do material ativo de dois fétons. Além disso,
essa molécula permite a incorporacdo de diferentes grupos periféricos. Assim, é possivel explorar a
relacdo entre a estrutura molecular com as propriedades eletrénicas e épticas em funcdo da configuracio
geométrica e a forga de retirada ou liberagdo de elétrons (que é determinada pelo parametro de Hammet).
(2-3) Por esta razdo, a caracterizagdo éptica de seis derivados de imidazo[4,5-b]piridina foi realizada
utilizando a técnica Z-scan, assim como outras técnicas de espectroscopia éptica. Portanto, neste
trabalho foi investigado a variacdo das propriedades fotofisicas e a resposta 6ptica n3o linear do material
devido a adicdo de grupos periféricos que atuam como receptores e doadores de elétrons. Além disso,
simulagGes estruturais e energéticas usando quimica quantica (Gaussian16) e o modelo teérico de soma de
estados essenciais (SOS) foram aplicados para dar suporte aos resultados experimentais. Como resultado
principal, verificou-se que as moléculas com uma maior conjugacéo eletrénica ou uma estrutura dipolar
definida (D-pi-A ou A-pi-A) mostram uma melhor resposta nos processos de transferéncia de carga, assim
como uma maior secdo de choque de dois fétons.

Palavras-chave: Absorc¢io de dois fotons. Compostos organicos. Propriedades 6ticas ndo lineares.
Agéncia de fomento: CAPES (N3o se aplica)
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