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Introducéao

Polimeros de coordenacdo contendo grandes
cavidades ou canais capazes de alojar moléculas
héspedes tém atraido consideravel interesse da
comunidade cientifica devido aos seus potenciais
usos em separagfes quimicas, processos de troca
ibnica, catalise heterogénea, absor¢cdo de
substancias héspedes, sensores quimicos,
armazenamento e transporte de gases, entre outros’.
Prosseguindo nosso interesse na &rea da quimica
héspede-hospedeiro, este trabalho envolve a
investigagdo da  quimica  hospede-hospedeiro
envolvendo o polimero [Pdy(mNg)(mmPz)],, e as
moléculas aromaticas benzeno, clorobenzeno,
bromobenzeno e tolueno, empregando o método de
Job’ via espectroscopia RMN-"H.

Resultados e Discussao

O polimero foi sintetizado conforme método descrito
na literatura®. A estequiometria do sistema héspede-
hospedeiro, quando formado, foi determinada através
dos deslocamentos dos sinais de RMN-"H em funcéo
da variacdo da razdo molar entre as espécies
participantes. Inicialmente, o espectro de RMN-'"H da
substancia hospede na auséncia do hospedeiro é
obtido e seus sinais sdo registrados como dyospepe.
Em seguida, adiciona-se, em tubo de RMN, 0,5 mL
de uma solucdo contendo 100 mg do polimero. Sao
realizadas, entdo, adicdes de quantidades
previamente estabelecidas da substancia hdéspede.
Obtém-se um espectro de RMN apds cada adicédo da
substancia héspede e compara-se os deslocamentos
quimicos de seus sinais na presenca do hospedeiro
(ChoimerorHespede) COM O Chigspeces Calculando assim o Dd
(Dd = biimerorHospede = Chiospede)- O deslocamento dos
sinais para campo alto da substancia hdspede na
presenca do hospedeiro (valores negativos de Dd) é
indicio de ocorréncia de oclusdo devido aos efeitos
diamagnéticos provenientes das correntes dos anéis
pirazélicos do hospedeiro. Na eventual ocorréncia da
oclusdo, obtém-se dois conjuntos de pontos no
grafico Dd vs. hospede/hospedeiro. A interseccéao
entre as retas ajustadas para cada conjunto de
pontos determina a estequiometria hdéspede/
hospedeiro.
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Verificou-se que dentre as moléculas organicas
aromaticas testadas, a oclusdo no polimero ocorreu
apenas para o benzeno. Conforme ilustrado na Figura
1, nota-se um deslocamento quimico significativo
para campo alto (em relagcéo ao d,espeqe) dOS sinais de
RMN do benzeno na presenca do hospedeiro
(Dduaximo = - 0,15 ppm), sugerindo a ocorréncia da
oclusdo do benzeno nas cavidades do polimero
através de interacGes ndo-covalentes.
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Figura 1. Deslocamentos quimicos dos sinais de
RMN-'H do benzeno na presenca do polimero.

Conclusdes

Os resultados obtidos indicam que o polimero
[Pds(mN3)(mmPz)s];; apresenta alta seletividade no
qgue diz respeito ao reconhecimento molecular de
substancias organicas aromaticas em solucéo, posto
que somente a molécula de benzeno foi ocluida em
suas cavidades, o que deve ser significativamente
interessante do ponto de vista da tecnologia de novos
sensores moleculares.
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