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Introducéo

Oxocarbonos sdo espécies ciclicas de férmula
geral G0, onde n varia de 3 a 6. Estes compostos
tém despertado grande interesse durante os Ultimos
anos, devido as suas caracteristicas peculiares do
ponto de vista eletrdnico e vibracional [1]. Um dos
principais representantes dos oxocarbonos é o ion
croconato (n=5), no qual a substituicdo de dois
atomos de oxigénio por dois grupos dicianometileno
origina o ion bis(dicianometileno) croconato, também
chamado de croconato violeta (CV?). O objetivo deste
trabalho consiste no estudo vibracional e estrutural
dos sais de croconato violeta de césio.

Resultados e Discussao

O croconato violeta de potassio foi sintetizado de

acordo com a literatura [2]. O croconato violeta de
césio e potassio (CsKCV) foi obtido a partir da
metatese do sal de potassio em solucdo aquosa de
Csl. Ap6s inumeras recristalizacdes do sal misto,
foram obtidos cristais azuis e verdes de croconato
violeta, 0s quais nomeamos como croconato violeta
de césio azul (Cs,CV-A) e croconato violeta de césio
verde (Cs,CV-V).
A caracterizacdo dos compostos foi feita por analise
elementar e termogravimétrica, espectroscopia
vibracional (IV e Raman), e difracdo de raios X. Os
espectros no infravermelho foram obtidos em um
espectrobmetro Bomem MB 102, e 0s espectros
Raman em espectrometro FT Bruker RFS 100, com
excitacdo em 1064 nm. Os difratogramas foram
obtidos em um difratbmetro Rigaku Geigerflex 2037,
utilizando tubo de cobre (1=1,54 A) e varredura de
0,1°/min. Os dados de monocristal foram coletados
no difratbmetro Nonius Kappa CCD com MoKa
(1=0,71073 A). A partir das medidas analiticas foram
propostas as seguintes estruturas: CsKCV.H,0,
Cs,CV (azul) e Cs,CV.H,0O (verde).

Os dados de monocristal mostram que o sal misto
é isoestrutural ao sal de potassio [3], enquanto o
Cs,CV-V  apresenta empacotamento  cristalino
diferente. Os cristais do sal de césio azul, ndo
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apresentaram qualidade adequada a difracdo de raios
X por monocristal, portanto utilizou-se a técnica de
material policristalino. O padrdo de difragao do sal de
césio azul é semelhante ao do sal misto, indicando
que 0s compostos sdo isoestruturais. O jon CV?
apresenta empacotamento em camadas deslocadas
no sal misto, e estas camadas estdo separadas por
cations e moléculas de agua. Para osal Cs,CV-V
observa-se um empacotamento dos anions no
formato de ondas perpendiculares ao eixo
cristalografico c.

As andlises dos espectros de absor¢édo na regido do
infravermelho indicam que a regido entre 1415 e 1580
cm™, relativa aos modos de estiramento das ligagdes
CC+CO+CC(CN), apresenta pequenas alteracdes no
ndmero de onda para o Cs,CV-V, visto que ele
apresenta estrutura cristalina diferente dos demais
sais. Isto também pode ser justificado pelo fato dos
comprimentos médios das ligagbes CC,CO e CN
serem ligeiramente maiores para este sal.

Conclusoes

A difracdo de raios X mostra que os sais CsKCV e
Cs,CV-A sao isoestruturais ao sal de potassio. O
empacotamento cristalino dos fons CV* desses sais
ocorre em camadas separadas por moléculas de
agua e cations. No sal Cs,CV-V, 0s anions estédo
dispostos em ondas perpendiculares ao eixo
cristalografico c. O modo de estiramento das ligacbes
CC+CO+CC(CN), apresenta pequenas alteracdes no
ndmero de onda para o Cs,CV-V, visto que ele
apresenta estrutura cristalina diferente dos demais
sais.
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