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INTRODUCAO E ESTADO DA ARTE

Moléculas organicas funcionais vém sendo amplamente investigadas no contexto
da eletronica e optoeletronica devido a sua diversidade estrutural e a possibilidade de
ajuste de propriedades eletronicas e Opticas. Sistemas modelo em ciéncia de superficies,
como por exemplo porfirinas e ftalocianinas, apresentam diferentes simetrias e
arquiteturas eletronicas, tornando-os particularmente adequados para estudos
comparativos de adsor¢do, difusdo superficial e organizacdo molecular na forma de filmes
finos e monocamadas adsorvidas em substratos [1].

Além dos sistemas modelo para fisica de superficies, variadas moléculas organicas
tém sido sintetizadas e caracterizadas com o intuito de investigar e controlar suas
propriedades. Entre essas, os derivados de 1,3,4-oxadiazol (OXAs) destacam-se por
apresentarem elevada estabilidade térmica, boa mobilidade eletronica e propriedades
fotofisicas favoraveis, sendo frequentemente empregados como blocos construtores em
materiais organicos funcionais [2]. O anel 1,3,4-oxadiazol pode ser funcionalizado em
diferentes posicdes e grupos substituintes, possibilitando a construgao de arquiteturas do
tipo doador—aceitador, as quais influenciam significativamente suas propriedades
eletronicas e Opticas. Em contraste com os extensivos estudos envolvendo modificacao
quimica, o comportamento dessas moléculas em superficies ainda permanece pouco
explorado [3].

Quando depositadas sobre superficies metalicas monocristalinas, as moléculas
orgdnicas interagem fortemente com o substrato, podendo ocorrer transferéncia de carga,
hibridizagao eletronica ¢ alteragdes de conformacao. Esses efeitos influenciam
diretamente a organizagdo estrutural e as propriedades eletronicas dos filmes e
monocamadas formados. A compreensao desses fenomenos ¢ fundamental para o controle

de interfaces organicas em dispositivos funcionais [4].
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Técnicas de microscopia de varredura por sonda, em particular a microscopia de
tunelamento (STM) e a microscopia de forca atomica (AFM), sdo ferramentas centrais
para o estudo desses sistemas. O STM permite investigar a densidade local de estados
eletronicos das amostras, enquanto o AFM possibilita a caracterizagdo de morfologia,
cobertura e organizagdo estrutural. A preparacdo controlada de amostras depende
criticamente da evaporagdo térmica de moléculas organicas em camaras de ultra alto
vacuo (UHV). Nesse contexto, a implementacdo e validagdo de protocolos de deposi¢ao

das moléculas se tornam essenciais.
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bem conhecida, como monocristais metalicos, como exemplificado na Figura 2.

moléculas sobre substratos com estrutura atomica

E bem estabelecido na literatura que o ambiente no qual as moléculas estdo
adsorvidas altera fortemente as propriedades do sistema, como conformacao,
propriedades eletronicas e de spin [5]. Sendo assim, estudos sistematicos de moléculas

sobre substratos variados sao de grande relevancia [6].

Figura 2: Imagens de STM de moléculas de porfinina sobre Au(111) extraidas da referéncia [4].

OBJETIVOS

O objetivo principal deste projeto ¢ investigar a formacdo e caracterizagdo de filmes
ultrafinos e monocamadas de moléculas organicas depositadas sobre superficies

metalicas monocristalinas, utilizando STM ¢ AFM, com énfase na instrumentagao e aos
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protocolos associados a evaporacdo de moléculas utilizando uma célula de Knudsen
operando em UHV.

Os derivados de 1,3,4-oxadiazol (OXAs) serdo utilizados como sistema principal
de estudo. O projeto prevé também a possibilidade de trabalhar com outras moléculas
organicas amplamente empregadas como referéncia em ciéncia de superficies, tais como

porfirinas (H.TPP) e ftalocianinas (Pc) permitindo estudos comparativos.

Objetivos Especificos

o Instalar, testar e validar o funcionamento de uma célula de Knudsen para
evaporagdo de moléculas organicas em UHV;

o [Estabelecer parametros reprodutiveis de evaporacdao voltados a obtencdo de
monocamadas e filmes ultrafinos;

e Depositar moléculas orgénicas sobre superficies monocristalinas de Au(111),
Cu(111), Cu(110) e Cu(100);

e Caracterizar a morfologia, a organizagdo e a cobertura dos filmes por STM e
AFM;

e Avaliar a influéncia da simetria e estrutura do substrato na organiza¢do molecular;

e Relacionar parametros instrumentais de evaporagdo com a qualidade e

uniformidade dos filmes obtidos.

METODOLOGIA

Os experimentos serdo realizados em camaras de (UHV), com pressdao de base da
ordem de 107°Torr. As superficies monocristalinas de Cu(111), Au(111), Cu(110) e
Cu(100) serao preparadas por ciclos repetidos de desbaste idnico (sputtering) com
argonio (Ar), seguidos de recozimento térmico (annealing), até a obtengdo de superficies
limpas e bem ordenadas.

As moléculas organicas de 1,3,4-oxadiazol, H.TPP e Pc serdo evaporadas
termicamente por meio de uma célula de Knudsen. O projeto inclui uma etapa dedicada
a instrumentacdo, englobando calibragdo da temperatura na célula; controle e
reprodutibilidade das taxas de deposicao; ajuste dos parametros para obtengao controlada
de regimes de monocamada. A deposicao sera realizada com os substratos mantidos em
temperatura ambiente, seguidos de annealing, permitindo investigar a influéncia desses

parametros na difusdo superficial e na organizacao molecular.
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ApoOs a deposi¢ao, as amostras serdo caracterizadas por STM, visando a obtengao
de imagens topograficas em escala molecular, e por AFM, permitindo analises
complementares de morfologia, cobertura e organizagao estrutural dos filmes ultrafinos.
Além disso, outras técnicas de caracterizagdo de superficies serdo utilizadas de forma
complementar, como Espectroscopia de Fotoelétrons por Raios X (XPS), Espectroscopia

Raman e Difra¢ao de Raios X (DRX).

CRONOGRAMA DE ATIVIDADES

1° Trimestre

Treinamento do(a) bolsista em procedimentos de UHV, STM e AFM;
Preparacao e caracterizacgao inicial das superficies monocristalinas;
Testes preliminares da célula de Knudsen e estudos de taxa de deposicao.

2° Trimestre

Calibragdo detalhada da célula de Knudsen (temperatura e taxas);
Deposicao de moléculas organicas — OXAs e HoTPP;
Otimizacao de pardmetros para obten¢do de monocamadas;
Caracterizagdo inicial por STM e AFM.

3° Trimestre

Estudo sistematico de filmes ultrafinos em diferentes superficies;
Compara¢ao da organizagdo em fun¢do do substrato — Cu(111) e Au(111).

4° Trimestre

o Consolidagdo dos resultados experimentais;

e Aquisicdo e analise de dados (tratamento de imagens de AFM e STM);
o Analise comparativa entre diferentes moléculas e superficies;

o Testes exploratorios com outras moléculas organicas (Pc);

e Elaboracao do relatério final da bolsa e apresentagao dos resultados.
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