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Introducao

@] ligante 1,2,4-benzenotricarboxilico pode
apresentar diferentes modos de coordenacéo
devido a presenca dos grupos carboxilato. Essa
versatilidade nos modos de coordenacéo pode gerar
diferentes arranjos que pode levar a varias
aplicagbes tecnoldgica, tais como catalise
heterogénea e separagcdo gasosa. Outro fator
interessante € que o0s
guando ligados com metais podem formar
aglomerados ou séries de metais com geometria
octaédrica™.

Resultados e Discussao

O &cido 1,2,4- Benzenotricarboxilico (216 mg, 1,03
mmol) foi dissolvido em uma mistura de agua e
etanol e neutralizado com hidréxido de potéssio (99
mg, 1,77 mmol). Em seguida, acrescentou-se uma
solugdo aquosa de nitrato de zinco hexaidratado
(328 mg, 1,12 mmol) por difusdo. Apds 7 dias
observou se a formacdo de alguns cristais incolores
(C31). A andlise dos cristais foi realizada no
equipamento Gemini-A Ultra a temperatura
ambiente e radiacdo KaMo (1,5406 A). Os
programas utilizados para tratamento dos dados de
difracdo de raios X por monocristal foram XPREP,
XS e XL?. O complexo cristalizou-se no sistema
triclinico e grupo espacial P1, cuja célula unitaria é,
a=26,9133) A b=7197(2) A c =12,464(4) A, o=
78,03(3)°, p= 89,48(3)°, y= 64,92(4)° e volume igual
a 547.36(3) A®. O refinamento final de 186
parametros utilizando 2216 reflexdes observadas
[Fo’ > 20(Fo?)] apresentou R=0,025, WR=0,06 e
S=0,996. Na estrutura do complexo encontram-se
dois sitios metalicos formados pelos atomos Znl e
Zn2, e dois ligantes 1,2,4-BTC parcialmente
desprotonados, como pode ser observado na Figura
1. Pela estrutura cristalina obtida verifica-se que o
fon Zn2 esta coordenado ha seis &atomos de
oxigénio o que gera uma geometria octaédrica
distorcida. Em posi¢cdes equatoriais encontram-se
dois atomos de oxigénio provenientes de moléculas
de agua (distancias Zn2-04 e Zn2-04' de 2,175(13)
A) e outros quatros oriundos dos grupos carboxilato
(distancias Zn2-06 e Zn2-06' de 2,112(13) A). Os
outros dois atomos de oxigénio, tambem referentes
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ligantes policarboxilatos «

a um dos grupos carboxilato, encontram-se em
posicdes axiais assumindo uma distancia Zn2-05 e
Zn2-05' de 2,065(14) A. Para o ion metélico Zn1,
observa-se uma geometria octaédrica levemente

distorcida com movimentagéo maior dos dois
vértices localizados sobre 04 e 04"
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Figura 1. Estrutura Cristalina do complexo C31.
Cédigo de simetria: i (-x,-y,-2), ii (1-x,-1-y,-2), iii (-x , -1-y,-
z) ,iv (x+1,y,2), v (-1-X,-y,-2).

A estrutura tridimensional do complexo é formada
devido ao ion metalico Zn2 se ligar de forma bis-
monodentada ao ligante 1,2,4-BTC ao longo do eixo
cristalografico a. As moléculas de agua de do
anion 1,2,4-BTC interagem entre si por ligages de
hidrogénio. As distancias entre os atomos doares e
receptores estéo entre 2,6 e 2,9 A, indicando que as
interacdes podem ser classificadas entre médias e
fracas. Essas interacbes formam uma estrutura
estendida em 3 dimensdes.

Conclusodes

Os resultados do refinamento por DRXM
comprovam a formacdo do complexo de
coordenacdo C31. Tal estrutura se estende em 3
dimensbGes por ligacBes intermoleculares de
hidrogénio classificadas como moderadas a fracas.
O arranjo tridimensional ocorre também devido a
presenca do ion Znl na rede que se estende em
ponte, ao longo do eixo cristalogréfico b.
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