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Introducéao

Design de novas arquiteturas no estado soélido com

propriedades  peculiares envolvendo a auto
associacdo de “building blocks” moleculares via
ligacdes intermoleculares ndo covalentes constitui um
dos mais importantes tépicos da quimica atual'. As
ligacdes hidrogénio intermoleculares séo
consideradas como importantes elementos
organizadores para associagées moleculares pelas
suas alta seletividade e carater direcional. Cabe
salientar, que as fortes Iga¢Bes hidrogénio do tipo
O-H---O, NH---O, e NH-:N e as fracas C-H--X (X =
O, N, Cl) sdo determinantes na estabilidade da
estrutura cristalina’® dos compostos. Este trabalho
contempla a sintese, caracterizagdo espectroscopica
e a estrutura cristalina do complexo cis-
[PACIx(PPhy)(tu)]-CH;OH @) {PPh; = trifenilfosfina, tu
= tiouréia}.

Resultados e Discussao

O composto 1 foi preparado pela reacdo entre
tu/PPhy/[PdCI,(CHsCN),] na razdo molar 1:1:1 em
uma mistura de CHCI/CH;OH (3:1). A evaporacao
lenta da solucéo de 1 resultou em cristais laranja de
boa qualidade para difracdo de Raios-X por
monocristal.

No espectro IV de 1 nota-se em 3339-3182 cm™ e
1625 cm™ bandas referentes aos modos vibracionais
nNH e d\H, da tiouréia®, respectivamente, bem como
bandas caracteristicas da PPh; sdo observadas em
3056, nCH; 1480, 1431, 1312, nanel; cm™’. Os
espectros de RMN de 1, em solugdo de DMSO-Dg,
também indicam a coordenacdo da tu e PPh;: RMN
de 'H (ppm): d 9,75 (s, -OH), d 8,13 (s, -NH,), d 7,80
(s, -NH,), d 7,63-7,46 (m, Ar-H). ®*C{*H} (ppm): d206,9
(C=S), d 134,2-128,4 (Cu). *P{H} NMR (ppm): d
194,6.

Duas moléculas de [PdCIyPPhs)(tu)]-CH;OH séo
conectadas via ligagdes hidrogénios do tipo N-H---Cl
(N2---Cl1 3.382(6) A, H2---Cl1 2.670 A, N2-H2---Cl1
140.00°, envolvendo uma unidade Pd-Cl e um grupo
NH, da tiouréia de cada molécula, levando a
formagao® de um dimero RZ(12). A unidade Pd-Cl
também participa de intera¢des fracas G H---Cl- Pd
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(C10--Cl1 3.590(7) A, H10--Cl1 2.810 A, C10-
H10---Cl1 143.00°) com um anel fenil de um dimero
vizinho.

O efeito cooperativo desses dois tipos de
forcas intermoleculares resulta em cadeias
supramoleculares estendidas, Figura 1.

Figura 1. Empacotamento cristalino do composto
cis-[PdCIy(PPhs)(tu)]-CHsOH (1)

Conclusdes

Em suma, o presente trabalho mostrou que as
ligagbes hidrogénio intermoleculares N-H---Cl-Pd e
C-H---Cl- Pd desempenham uma importante funcéo
na auto-associacgao do complexo cis-
[PACI(PPhs)(tu)]-CH3OH, qual seja na formacédo de
uma cadeia polimérica monodimensional (1D).
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