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Derivados de benzazolicos sdo heterociclicos cujas propriedades fluorescentes séo
amplamente exploradas na quimica de materiais, especialmente como ligantes para a
complexacdo com metais de transicdo, ligantes em macromoléculas, polimeros e materiais
hibridos. Estes compostos caracterizam-se por apresentar um grande deslocamento de Stokes,
devido a um fototautomerismo no estado excitado (ESIPT) que ocorre nestes compostos apds
absorcdo de luz. Assim, o objetivo do trabalho é investigar a influéncia de um substituinte no
anel fenolico nos espectros de absorcdo e emissdo de fluorescéncia e estabelecer uma
comparacdo com analogos de estrutura mais simples. Desta forma, foram sintetizados com
sucesso trés derivados metilados através da condensagdo dos fendis correspondentes orto-
substituidos com o acido 3-metil-salicilico em &cido polifosférico como agente desidratante e
solvente da reacdo. A partir do conhecimento da dependéncia do mecanismo ESIPT com o
solvente, os espectros de absorcdo na regido do UV-Vis e emissdo de fluorescéncia foram
realizadas em acetonitrila, 1,4-dioxano e etanol, solventes de diferentes constantes dielétricas.
Esta variacdo tem por objetivo caracterizar as propriedades fotofisicas dos corantes e
comparar com 0s ja conhecidos derivados de 2-(2'-hidroxifenil)benzoxazol (HBO), 2-(2'-
hidroxifenil)benzotiazol (HBT) e 2-(2'-hidroxifenil)benzoimidazol (HBI). Todos os
compostos apresentaram absorcdo na regido do UV (~ 340 nm) e emissdo de fluorescéncia na
regido do azul-verde. Pode-se observar ainda que estes compostos apresentaram dupla
emissdo de fluorescéncia, com uma banda principal, localizada em aproximadamente 490 nm
(denominada de banda ESIPT) e outra banda deslocada para o azul, em aproximadamente 380
nm (denominada de banda normal). Além disso, um efeito solvatocrobmico negativo foi
observado no estado excitado. Os resultados preliminares deste estudo mostraram que: (i) a
caracterizacdo espectroscopica (FTIR, RMN 1H e 13C) permitiu a comprovacao da estrutura
esperada para estes compostos, (ii) a introducdo de um grupo metil no grupo fenil ligado ao
nucleo benzazolico ndo afetou significativamente o equilibrio ceto/enol dos compostos sobre
0s estados excitados singletos e apresentaram bandas de emisséo deslocadas para o vermelho
em 10-15 nm, em comparacdo com HBO, HBT e HBI; (iii) a adi¢cdo de um grupo metila para
a obtencdo de derivados do HBO, HBT e HBI manteve a mesma caracteristica do
fototautomerismo no estado excitado em comparacdo com o HBO, HBT e HBI. Esses
derivados ainda podem ser usados como potenciais blocos fotoativos de construgdo para
outras reacBes quimicas, a partir de derivacOes via reacdes de Duff, Reimer-Tiemann ou de
Vilsmeier-Haack, a fim de aumentar a abrangéncia destas moléculas em sintese organica.
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