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croscopia eletronica de varredura (MEV) e espectrosco-
pia no infravermelho (FTIR). Este projeto tem também o
propésito de firmar o Grupo de Catalise/Eletrocatalise no
Departamento de Quimica — Unesp/Bauru.

Filmes semicondutores nanocristalinos
com e sem sensibilizadores

espectrais para utilizagao em

células fotovoltaicas
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Processo 1995/09598-6

Vigéncia: 1/9/1996 a 31/8/2000

O objetivo deste projeto é de preparar filmes semi-
condutores nanocristalinos de TiO,. Nb,O,, ZrO, e WO,
paramontagem de dispositivos fotovoltaicos. Esses filmes
serdo preparados pelo processo sol-gel sobre ITO e reco-
bertos ou ndo por camada de sensibilizadores espectrais,
como o complexo polipiridinico de ruténio. Os estudos
eletroquimicos serdo feitos principalmente por meio das
técnicas de espectroscopia de impedancia eletroquimica
(EIE) para determina¢des dos potenciais de banda plana,
densidade de transportadores majoritarios e no estudo
das propriedades eletrénicas desses semicondutores por
estudo na presenca de par redox (exemplo: Fe2+/Fe3+).
A avaliagao da eficiéncia na conversao da energia solar
em energia elétrica serd feita via fotoeletroquimica. Os
filmes que apresentarem melhores resultados servirdo
para construgdo de dispositivos fotovoltaicos.

Simulacao computacional de processos
dinamicos em liquidos moleculares
e catalisadores zeoliticos
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Vigéncia: 1/8/1996 a 31/1/1999

Este projeto visa ao estudo termodinadmico-estatis-
tico de propriedades estruturais, processos dindmicos e
propriedades espectroscépicas de sistemas moleculares
em fases condensadas de interesse da fisico-quimica me-
diante simula¢des de dinamica molecular (MD). Parte
do projeto dd continuidade aos nossos estudos dos efei-
tos dinadmicos de solventes moleculares associativos em
reacoes de transferéncia eletrénica de cromoéforos em
solu¢do, bem como aos estudos das propriedades dielé-
tricas estdticas e dinamicas e espectros de absor¢ao no

infravermelho longinquo (IVL) de liquidos associativos
puros e misturas bindrias. O projeto propde também o
desenvolvimento de programas para simulagdes de MD
de catalisadores zeoliticos e 0 uso desses programas para
o estudo das propriedades estruturais, dindmicas e espec-
troscopicas de faujasitas sddicas. Pretendemos estudar o
mapeamento das posi¢des de equilibrio dos cétions re-
lativas a matriz zeolitica, suas mobilidades e frequéncias
caracteristicas de vibragao em fungao dos sitios de ocupa-
¢ao preferenciais, bem como calcular espectros IVL des-
ses sistemas e correlacionar as bandas de absor¢ao com o
mapeamento cationico.

Uso do processo sol-gel na preparacao
de doxidos semicondutores e materiais
hibridos organo-inorganicos
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Neste projeto, pretende-se preparar e caracterizar
6xidos semicondutores e materiais hibridos organo-
inorgénicos pelo processo sol-gel. Trés topicos bdsicos
serdo abordados: a) preparagdo de 6xidos semicondu-
tores e estudo das propriedades eletroquimicas e eletro-
cromicas; b) preparagdo e avaliagdo das propriedades
condutoras ionicas de hibridos eletrélitos sélidos cons-
tituidos de um polimero orgénico (solvatante de sais de
litio), LiClO, e silica obtida pelo processo sol-gel; c) pre-
paracdo de membranas com camadas superficiais orga-
no-inorganicas seletivas para nanofiltracdo e separagao
de gases, bem como sua caracterizacdo quanto a perme-
abilidade e seletividade.

Sintese de prostaglandinas
da série 8-aza-10-tio-11-desoxi-pge
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O presente projeto tem por objetivo a sintese de no-
vos derivados de prostaglandina a partir da cisteina, um
aminodcido de fécil disponibilidade. O anel ciclopenténi-
co dos novos derivados sintetizados conterd heterodtomos
(N, S), o que nos permitird avaliar o perfil de atividade
biolégica no nivel do controle da secre¢do géastrica e do
efeito broncodilatador.



