Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Estudo estrutural do polimero
benzenotricarboxilico.

Weberton R. do Carmo®(PG) , Renata Diniz' (PQ)

webertonreis@yahoo.com.br

de Cu(ll) com o &cido 1,2,3-

! Nucleo de Espectroscopia e Estrutura Molecular (NEEM), Departamento de Quimica ICE, Universidade Federal de Juiz

de Fora, Juiz de Fora — MG, 36036-330.

Palavras Chave: Polimero de coordenacdo, difracdo de raios X de monocristais.

Introducao |

A quimica supramolecular tornou-se foco de grande
interesse cientifico nos Ultimos anos, visto que o
entendimento das estruturas supramoleculares
ajuda na compreensao de suas propriedades fisico-
quimicas. Dentro desse contexto, encontram-se 0s
polimeros de coordenacdo que possui uma ampla
aplicacdo em diferentes &reas, tais como Otica,
eletronica, catélise, magnetismo, dentre outras." O
uso de ligantes policarboxilatos como o &cido 1,2,3-
benzentricarboxilico tem-se tornado util, uma vez
que esses compostos vem demonstrando serem
otimos auxiliares na construcdo de materiais
organometalicos devido as diversas topologias de
seus modos de coordenacdo. Esses compostos sdo
conhecidos por apresentarem deslocalizacdo
eletrbnica, sendo excelentes ligantes na quimica de
coordenacao. Dentre as caracteristicas estruturais
dos acidos benzeno-policarboxilatos destaca-se a
alta assimetria que favorece a formacdo de
moléculas  supramoleculares.” Nesse trabalho
reportamos a sintese e o estudo estrutural do
polimero de cobre com o &cido 1,2,3-
benzenotricarboxilico (H3;BT).

Resultados e Discussao |

A reacdo para a formacdo do complexo consistiu,
primeiramente, na neutralizagdo do H3;BT com
Na,COz; na propor¢cdo de (2:3), a partir do sal
formado fez-se a reagcdo com o sal de Cu(ll). Apos
alguns meses, observou-se a formacgdo de
monocristais, que foram separados e analisados por
difrac@o de raios X. As medidas de difracdo foram
realizadas em um equipamento BRUKER, KAPPA
CCD a temperatura ambiente e radiagdo KaMo
(0,71073 A). A estrutura foi resolvida pelo Método
Direto e refinada pelo método dos minimos
quadrados (SHELX-97)%, no sistema WINGX*. O
composto cristalizou-se no sistema triclinico, grupo
espacial P1, cuja cela unitaria é, a = 10,205(1) A, b
=10,820(1) A, ¢ = 12,3060(1) A, a = 77,524(5)°, R =
73,743(5)°, y = 89,201(5)° e volume igual a
1272,1(2) A3. O refinamento final de 741 parametros
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utilizando 9430 reflexdes [Fo > 20(F()] apresentou R
= 0,0834, wR = 0,1441 e S = 1,020. A Figura 1
apresenta a estrutura cristalina do complexo de
Cu(ll). E possivel verificar através dos dados de
difracdo que a desprotonacdo do acido nao ocorreu
totalmente, visto que um ligante possui um grupo
carboxilico. A presenca de cinco atomos de Na e
trés de Cu confere a neutralidade do composto. O
empacotamento cristalino acontece devido a
interacdes de hidrogénio ndo convencionais do tipo
C-H---O, ligacbes de hidrogénio intermolecular e
intramolecular, além da interacao de
empacotamento Tr.
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Figura 1. Unidade assimétrica do complexo.

Conclusoes

A formacdo do polimero de coordenacdo é
confirmada pelos dados de difragdo de raios X,
onde sua neutralizacdo € obtida por cinco atomos
de Na e trés de Cu.
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