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Introducéo

O estudo de compostos de coordenacdo envolvendo
moléculas que contenham grupamentos carbonilicos
em sua estrutura, tem se difundido muito avido a
potencial aplicacdo em Optica, eletrdnica e catalise.
Neste contexto merece destaque a familia dos
oxocarbonos (compostos ciclicos de férmula geral
CnOn?), a qual vem despertando interesse em virtude
de suas caracteristicas peculiares tais como:
estruturas planas altamente simétricas, sistemas p-
deslocalizados, espectros eletrdnicos ndo usuais e
uma forte capacidade coordenante frente a metais de
transicao’.

No presente trabalho sdo descritas a sintese,
caracterizacdo espectroscopica e estrutura cristalina
do composto de Ni(ll) contendo o ligante rigido
bidentado 4,4’-dimetil-2,2-bipiridina (MBP) e o ion
croconato (CsOs”). Este jon oxocarbdnico apresenta
simetria Ds, e grande versatilidade nos modos de
coordenagdo o0 que o torna um promissor constituinte
na sintese de compostos com estruturas e topologias
definidas, formando arranjos supramoleculares®>.

Resultados e Discussao

O esquema abaixo exibe a metodologia sintética
utilizada para obtencdo do composto em estudo.

NiCl5.6H,0 + MBP + K,Cg0g ETOH/ CH2ClZ/ HaO
difusdo in situ

[Ni(MBP)2(Cs50s)]

O ligante MBP €& disponivel comercialmente,
enquanto a espécie oxocarbdnica foi obtida de acordo
com procedimento descrito na literatura®.

Apés um dia foram obtidos 48 mg de um solido
cristalino de coloragdo verde musgo, com rendimento
de 34,8%.

Os resultados espectroscépicos, IV e Raman,
sugerem a coordenacdo do ligante MBP pelos
atomos de nitrogénio ao centro metalico, através do
deslocamento da banda n(CC-CN) de 1600 cm™ no
ligante livre para 1627cm™ no complexo. Ja a
coordenacdo do ion croconato ao sitio de Ni(ll) foi

indicada pela presenca de uma banda de absorcéo
em 1709 cm™ atribuida ao n(€0) e de bandas na

regido de 559 a 578cm™ referente a deformacédo do
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anel oxocarbdnico.Os dados cristalograficos obtidos
por difrag&o de raios X de monoctristal confirmam as
indicagbes dos estudos espectroscopicos. A
elucidagcdo da estrutura cristalina evidenciou que o
complexo estudado cristaliza-se no sistema triclinico
e grupo espacial 12/a, revelando se tratar de um
composto de coordenagdo com a presenca de dois
ligantes MBP e de um fon croconato, coordenados ao
metal pelo modo bidentado formando uma geometria
octaédrica (Figura 1). A estrutura do composto é
estabilizada por interacdo p-p fraca entre os anéis
piridinicos da MBP (Fig. 2), sendo as principais
distancias médias de ligacéo: Ni-N= 2,068 A e Ni-O=
2,136 A.
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Fig. 1: Representagdo da unidade assimétrica do
[Ni(MBP),(CsOs)].

Fig. 2: Empacotamento cristalino do
[Ni(MBP),(CsOs)].

Conclusdes

Os dados espectroscopicos e cristalogréaficos
comprovaram a coordenacdo do ligante nitrogenado
MBP e do ion croconato ao ion Ni(ll), evidenciando a
obtencdo de um novo composto de coordenagéo.
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