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Introducao |

Dimetil sulféxido (DMSQO) é um solvente bastante
utilizado devido a sua capacidade de dissolver
substancias polares e apolares. Este solvente
também pode atuar como ligante, coordenando-se a
metais tanto pelo oxigénio quanto pelo enxofre’.
Compostos de diferentes dimensionalidades e
propriedades magnéticas, contendo o ion cobre (Il),
foram obtidos utilizando DMSO?. Entretanto, a
possibilidade de se gerar produtos indesejados pela
oxidacao deste solvente quando este é utilizado na
presenca de diamino complexos de cobre ainda nao
havia sido relatada®. Neste trabalho, mostramos a
sintese, caracterizacdo e calculos DFT para o
complexo  [Cu(bipy)(H20)2(SO,)],, obtido pela
oxidacao de DMSO.

Resultados e Discussao |

Através da reacdo entre o bloco construtor
[Cu(bipy)Cl;] e DMSO, em condigbes aerdbicas, foi
sintetizado o  complexo [Cu(bipy)(H20)2(SO4)]h,
posteriormente caracterizado por espectroscopia de
absorcdo na regidao do infravermelho e andlise
elementar. As principais bandas de absorgéo e suas
respectivas atribuicbes em cm’ sdo: 3435 vou,
3107 vg.p, 1601 vec € 1113 vgo. Os resultados da
andlise elementar obtido e (calculado) para este
composto de féormula molecular CoH12N2OgSCu
foram: % C = 34,53 (34,52), % H = 3,51 (3,52) e
% N = 8,06 (8,22). Foram obtidos monocristais de
cor azul que permitiram a determinagéo da estrutura
cristalina do composto por difracdo de raios X em
monocristal. No complexo o ion cobre (ll) estd em
um ambiente octaédrico distorcido, coordenado aos
nitrogénios da diamina e a duas moléculas de agua
nas posigcoes equatoriais. Os ions sulfato, que
ocupam as posi¢cdes axiais, fazem ponte entre dois
ions de cobre distintos formando um composto na
forma de cadeias. Estas cadeias sdo conectadas
por ligacdes de hidrogénio.
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Figura 1. Estrutura cristalina do complexo

[Cu(bipy)(H20)2(SO)a]n

Medidas magnéticas evidenciaram um acoplamento
antiferromagnético entre os ions Cu(ll). Foi realizado
um ajuste dos dados magnéticos utilizando o
modelo de cadeias antiferromagnéticas de
Heisenberg, obtendo-se uma constante de
acoplamento magnética de —0,53 cm™. Os calculos
DFT demonstraram que o principal caminho para
esta interacdo antiferromagnética é via ponte
sulfato.

Conclusoes |

Neste trabalho foi mostrada a formagdo de um
complexo pela oxidagdo do DMSO, inicialmente
usado como solvente. O complexo obtido,
[Cu(bipy)(H20)2(SO)4]n,foi caracterizado por difragcao
de raios-x em monocristal e suas propriedades
magnéticas foram investigadas. Célculos DFT foram

realizados e permitiram determinar o principal
caminho para a interagdo magnética neste
composto.
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