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Introducao

Complexos polipiridinicos de rénio(l) tém atraido
muitos pesquisadores devido a grande versatilidade
de aplicagdes. Estes complexos apresentam
estabilidade térmica e fotoquimica, bem como
luminescéncia intensa na regido do visivel
proveniente dos estados excitados de transferéncia
de carga do metal para o ligante (MLCT).

A caracterizacdo das propriedades fotofisicas do
complexo em estudo, fac-[Re(CO)s(phen)(bpa)]’,
evidenciou que o mesmo apresenta alto rendimento
quantico de emissao em solugao a 298 K, associado
ao estado 3MLCTRe_)phen. Desta forma, a
luminescéncia do complexo pode ser
convenientemente explorada no desenvolvimento
de dispositivos moleculares’.

Descreve-se neste trabalho a caracterizagdo por
difracdo de raios X do composto fac-
[Re(CO)s(phen)(bpa)]PFe, phen=1,10-fenantrolina e
bpa = 1,2-bis-(4-piridil)etano.

Resultados e Discusséao

Monocristais adequados para difracdo de raios X
foram obtidos apds evaporacdo lenta de uma
solucdo 1:2 de acetonitrila e éter. Os dados de raios
X foram coletados em um difratdmetro Nonius
KappaCCD usando radiagdo MoKa (0,71073 A) e
corrigidos pelos fatores de Lorentz, polarizagéo e
absorcdo. A estrutura foi resolvida por métodos
diretos e refinada por minimos quadrados (F2),
utilizando matriz completa.

O composto cristaliza no sistema monoclinico,
grupo espacial P2;/n. Na unidade assimétrica, ha
um cdétion, um anion e uma molécula do solvente
acetonitrila (Figura 1). O metal central Re(l)
apresenta geometria octaédrica distorcida. A esfera
de coordenacéao é ocupada por trés ligantes carbonil
arranjados em uma disposicao facial e trés atomos
de nitrogénio, sendo dois da 1,10-fenantrolina e um
do ligante bpa. A geometria ao redor do ion rénio(l),
0s comprimentos e angulos de ligagdo dos ligantes
estdo dentro dos valores esperados e concordam
com os observados em compostos correlatos®®. O
anion PFg tem simetria octaédrica com distancia P-
F média de 1,604(4) A. As distancias e angulos de
ligacdo na molécula de acetonitrila estdo dentro dos
valores esperados.
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No ligante bpa, os comprimentos de ligagdo C-N
variam de 1,346(6) A a 1,353(7) A. A distancia da
ligacao C(21)-C(22) é de 1,526(8) A . Os angulos de
torcdo C21-C22-C23-C24 e C21-C22-C23-C27 séo
102,5(7)° e -75,2(8)°, respectivamente. No ligante
livre, esses angulos sao de 78,0(3)° e -99,5(3)°,
respectivamente. Os comprimentos de ligagdo na
estrutura do ligante livre* sdo menores do que os
observados no ligante complexado ao centro
metalico.

No empacotamento cristalino, ha duas interagées do
tipo C-H"F entre o cation e o anion da unidade
assimétrica, envolvendo hidrogénios dos ligantes
phen e bpa. Observa-se ainda seis interagdes C-
H"F entre céations e &nions e uma C-H"O entre
cations relacionados por simetria.

Figura 1- Representacao ORTEP do composto em
estudo.

Conclusoes

Determinou-se por DRX a estrutura cristalina de um
composto de Re(l) inédito, com potencial aplicagao
em dispositivos moleculares, como diodos
emissores de luz (LEDs) e sensores luminescentes.
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