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Introdução 

Atualmente, há um grande apelo por moléculas que 
se auto-organizam e formem estruturas 
supramoleculares tais como nanoestruturas em 
estado sólido ou mesmo agregados em fase líquida 
[1,2]. Dessa maneira desenvolvemos dois ligantes 
semelhantes, mas com propriedades distintas. O 
primeiro ligante possui dois pontos de coordenação 
distintos que podem transferir carga de um sítio de 
coordenação ao outro da molécula, por se tratar de 
um ligante planar com diferentes anéis heterocíclicos 
ligados. Já o segundo possui somente um ponto de 
coordenação. 

Resultados e Discussão 

  Sintetizamos os novos ligantes, a partir do também 
recém-sintetizado 5,6-ditetrazol-dipiridoquinoxalino, 
com os cloretos dos ácidos benzóico e 4-
piridilcarboxílico em piridina seca (ver Fig. 1). 

 
Figura 1. Procedimento sintético. 
 
  As estruturas foram confirmadas por RMN (1H e 13C) 
e cálculos teóricos usando o funcional densidade 
B3LYP [6-31+G(d,p)], e espectroscopia FT-Raman 
(ver Fig. 2) onde se observa várias bandas 
coincidentes devido ao anel fenatrolínico, destacando-
se alguns modos intensos e diferentes atribuídos aos 
grupos funcionais distintos. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 2. Espectros FT-Raman (excit.=1064 nm). 

 
  Os cálculos teóricos são o melhor caminho para 
entender a natureza eletrônica desses dois novos 
ligantes, que possuem forte característica receptora, 
o que favorece transferência de carga do tipo metal 
ligante (TCML). Os ligantes possuem dois orbitais 
vazios com energia próxima (ver Fig. 3), sendo o 
segundo mais apropriado para TCML por haver uma 
maior ocupação sobre os nitrogênios coordenantes. 

  

  
Figura 3. LUMO (em baixo) e LUMO+1 (em cima). 
 
Testes preliminares de complexação com Fe(II) 
resultaram em complexos de cor vermelha de forte 
intensidade. 

Conclusões 

  O ligante dpq-ODZ-dBz é apropriado para síntese de 
complexos com apenas um sítio metálico enquanto o 
ligante dpq-ODZ-dpy é um forte candidato a formar 
complexos tridimensionalmente ligados. Ambos 
ligantes estão sendo testados com RuL2 (L – α,α´-
diimina), RuL3 e também com Fe(II) e os resultados 
ainda não estão finalizados. 
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