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Introducdo. Os n-acenos sdo compostos com elevado potencial para aplicacdes em células
voltaicas, destacando-se o pentaceno, sendo caracterizados como semi-condutores organicos.
Objetivos. O aumento no nimero de anéis benzénicos na cadeia dos acenos aumenta seu carater
radicalar, ou seja, sua instabilidade, portanto, o presente trabalho busca avaliar a estabilizagédo do
pentaceno, por meio da dopagem quimica em posi¢des especificas de atomos de carbono na cadeia
por dois atomos de enxofre, oxigénio ou nitrogénio (isolado ou ligado ao hidrogénio). Metodologia.
O estudo computacional fora desenvolvido utilizando o software Gaussian09 para a otimizacéo das
geometrias das estruturas moleculares, a partir do funcional B3LYP e base atbmica Def2-TZVP,
assim, obteve-se o0s gaps HOMO-LUMO e singleto-tripleto, os quais séo indicadores de
estabilidade. Ademais, o software Multiwfn fora usado para calculo do HOMA (harmonic oscilador
model of aromaticity), que oferece uma estimativa da aromaticidade para cada anel da estrutura.
Resultados. As substituicdes na posicdo para, ou seja, diametralmente oposta, para substituintes
O, S e NH, aumentam os valores de gap HOMO-LUMO e singleto-tripleto, ja os valores de HOMA
diminuem para o anel em que se encontram, porém aumenta o valor da aromaticidade para os anéis
adjacentes. Entretanto, ndo fora verificada henhuma diferenca significativa para substituicdes N.
Concluséao. As substituicbes que ocorrem no mesmo anel, em posicéo para, para substituintes O,
S e NH, resultam em um aumento da estabilidade e “isolamento” do anel em relagao ao resto da

cadeia, por exemplo, caso ocorra no anel central, os demais anéis comportam-se como naftalenos.
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