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Sintese de cristal liquido 3,5-diarilisoxazois com grupos polares terminais
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INTRODUCAO

A preparacdo e estudo de novos materiais funcionais € uma area de
grande apelo cientifico e tecnologico. Esses materiais sdo formados de
moléculas organicas que respondem a estimulos externos exercendo
uma funcao. Nesse aspecto, qualquer matéria capaz de produzir uma
funcdo quando induzido por um agente externo € um material funcional.
CL, sensores de luz pH , geéis entre outros sao exemplos de materiais
funcionais de amplo aspecto aplicativo.

O interesse no uso de compostos heterociclicos como o isoxazol, € em
virtude da presenca de heteroatomos que agregam propriedades
diferenciadas de polaridade e empacotamento, alem de sua capacidade
em promover mesofases liquido-cristalinas. Essas estruturas podem ter
resposta eletro-optica ainda maior que determinados tipos de materiais
mesomorficos, uma vez que a forma gue essas moléculas possuem
podem induzir mesofases polares. Por esse motivo, a sintese e a
caracterizacdo desses compostos € de importancia para aplicacao
dessas moléculas em dispositivos eletronicos.

mEEE A NN S g e
Aou-Conpro ARG EEGOUN
AARARRRRRRRARRRSAN

T T
Re @

EXPERIMENTAL

Visando o deslocamento do heterociclo isoxazol com comportamento
liquido-cristalino, foram sintetizadas quatro diferentes moléeculas (al, a2,
a3 e a4). A rota sintética contou com reacao de substituicdo. A partir do
nucleo isoxazol (b1l) e o substrato, foi preparado através da reacao de
substituicao. Os compostos (al, a2, a3 e a4), foram purificados,
recristalizados e analisados por Infravermelho, RMN de 1H e 13C, bem

como por MOLP, DSC e Raio-X.
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Espectro de RMN 3C (CDCI3, 100 MHz) da molécula sintetizada a4,
apresentando 33 picos representando cada atomo de carbono.

Ambas analises acima de RMN 1H e 13C ,respectivamente, comprovam a
formacao do composto a4, produto da reacéo de substituicao.

Espectro de RMN tH (CDCI3, 400MHz) da molécula sintetizada a4

Figura 1. Padrao fan-focal conico observado
para o composto al, MOLP mostram a
mesofase SmA entre 97°C e 154°C, e acima de
171,4°C aparece a fase Isotropica. As faixas de
cores que se alteram conforme a temperatura
aumenta indicam que existe uma desordem
das moléculas dentro de uma mesma camada,
0 que esta de acordo com o esperado para
uma mesofase do tipo SmA.

Figura 2. Padrao observado para o
composto a4 na figura ao lado sugere
uma mesofase mais estruturada definida
como SmX, com faixa de mesofase
Cr—SmX entre 89°C e 134°C, seguido
de uma segunda mesofase SmA até
150°C a partir desta temperatura a
amostra entra na fase liquida.

CONCLUSOES

RO

a1l R1=CgHy; = C4HgBr a3 R1= CyoHy = CgH4Br

a2 R1= C12H25 = C6H1zBr a4 R1= C8H17 = C10H2()Br
RESULTADOS

A partir das texturas obtidas por MOLP foi possivel perceber que as
moléeculas al, a3 e a4 apresentaram comportamento liquido-cristalino.
A molécula al apresentou Mesofase SmA em 97°C até 154°C (Figura
1). Para o composto a4 observou-se uma transicao do tipo Cr— SmB
em 89°C (Figura 2) e transicdo SmB — SmA em 140°C

Os compostos da seérie sintetizada apresentaram comportamento
liquido-cristalino observado através de MOLP. Os compostos tambéem
serdao analisados por DSC e por Raio-X para confirmacao das
Mesofases e dados termicos. O composto al e a4 apresentaram
temperaturas de clareamento em 172°C e 150°C, respectivamente. Os
demais estdo sob analise. Observou-se uma forte dependéncia da
presenca do anel isoxazol na inducao de mesofases, o que pode estar
relacionado com a planaridade do anel, que facilita o empacotamento de
tais estruturas na faixa de temperatura de mesofase desses compostos
e da natureza do grupo polar na extremidade da cadeia alquilica.
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