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Introdução 

Os oxocarbonos são compostos cíclicos de fórmula 
geral (CnOn)

2- e se caracterizam por alta simetria e 
deslocalização eletrônica. 
Substituições no sistema cíclico do íon esquarato 
(C4O4

2-) formam uma nova classe de compostos 
chamados de pseudo-oxocarbonos. Estas alterações 
aumentam significativamente a deslocalização, em 
um sistema do tipo doador-receptor de elétrons, 
gerando compostos que podem apresentar alta 
fluorescência1. 
Esta classe de compostos apresenta forte potencial 
como substrato para células fotovoltaicas, 
fotoreceptores e em óptica não-linear2. 
Neste trabalho faz-se uma breve comparação 
espectroscópica vibracional de dois pseudo-
oxocarbonos derivados do íon esquarato duplamente 
substituídos por grupos dicianometileno [C(CN)2]. 

Resultados e Discussão 

No presente trabalho reportamos a síntese e 
caracterização espectroscópica dos compostos cis-
bis(dicianometileno) esquarato de sódio -CDCMSQ- 
(Figura 1a) e trans-bis(dicianometileno) esquarato de 
sódio -TDCMSQ- (Figura 1b).  

 

 
 

Figura 1. Íons CDCMSQ (a) e TDCMSQ (b) 
 
Abaixo estão representados os esquemas das rotas 
sintéticas utilizadas para síntese das esquaraínas: 
 

 

 

 
 

A simetria molecular do composto CDCMSQ é C2v 
enquanto o TDCMSQ pertence ao grupo D2h, portanto 
há um aumento de simetria do composto CDCMSQ 
para o TDCMSQ. Isto implica em um número 
diferente de bandas nos espectros, tanto no 
infravermelho quanto no Raman; o composto 
CDCMSQ apresenta um maior número de bandas em 
relação ao TDCMSQ.                 
No espectro IV do composto CDCMSQ a região entre 
1660 a 1420 cm-1 possui mais bandas e estas são 
mais definidas. Este fato sugere uma menor 
deslocalização eletrônica no anel deste quando 
comparado ao ligante TDCMSQ. 
Há variação na banda referente a ?(CO): no TDCMSQ 
é uma banda fraca em 1653 cm-1 e no CDCMSQ esta 
banda é intensa e em 1627 cm-1. 
Duas bandas intensas entre 2180-2215 cm-1 são 
atribuídas ao ?(CN); estes valores  variam   com o  
modo  de  substituição: trans (2184 e 2195 cm-1) e 
cis (2199 e 2213 cm-1). A atribuição de bandas na 
região de 1600 a 1400 cm-1 é dificultada devido aos 
modos acoplados dos osciladores de estiramento CC 
e CO. 

Conclusões 

A simetria é determinante para compreensão dos 
espectros vibracionais. Não há variação significativa 
nos modos ? (CC+CO) com as diferentes 
substituições; há variação no modo ?(CO) o 
deslocamento do CDCMSQ para o TDCMSQ para 
maiores números de onda sugere que uma 
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modificação na ordem de ligação C-O depende do 
tipo de substituição.  
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