Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Elucidacao estrutural por

difracao de

raios x de complexos

naftoquindnicos de zinco contendo a 4-4 -bipiridina.

Marcos M. P. da Silva®®, Lucas J. de Carvalho*'®, Jackson A. L. C. Resende®®, Mauricio

Lanznaster™®, junqueira2000@yahoo.com

Instituto de Quimica - Outeiro Sdo Joao Batista s/n® - Campus do Valonguinho — Niterdi — RJ
lausona,

Palavras Chave: Complexos Naftoquinoénicos,

Introducao

A 2-hidroxi-1,4-naftoquinona (lausona) é um
composto natural que tem sido estudado na quimica
de coordenacdo por suas propriedades de
transferéncia eletrbnica e atividades bioldgicas.
Além disso, a formag@o de complexos poliméricos
(CP) contribui para o aumento da eficiéncia de
diversas propriedades.

Com o objetivo de associar as propriedades
eletroativas da lausona (HL) com a possibilidade de
formagdo de cadeias poliméricas da 4-4’-
bipiridina(4-4"-bip), foram realizadas sinteses de
complexos desses ligantes com o zinco.

No presente trabalho sdo apresentadas as
sinteses e caracterizagdes estruturais por difragcao
de raios x de monocristais de trés complexos de
zinco contendo a HL e a 4-4’-bip sob diferentes
condicbes de sintese. Nas reacoes, feitas em
metanol, utilizou-se  Zn(OAc),2H,O, lausona
desprotonada (L) com trietilamina e 4-4"-bip nas
propor¢oes 1:2:1, 1:2:2 e 1:2:3, respectivamente,
sendo esta ultima realizada sob refluxo a 50 °C.

Resultados e Discussao

A caracterizacdo dos cristais obtidos por
meio de evaporagao lenta do solvente da solugéo
mée foi feita utilizando o equipamento Kappa CCD,
com radiacdo MoKa (A = 0.71073A) a temperatura
ambiente. A estrutura foi resolvida por métodos
diretos, utilizando o programa SHELXS-97, e
refinada utilizando o programa SHLEXL-97. As
proporcoes 1:2:1, 1:2:2 e 1:2:3 dos reagentes deram
origem aos complexos (1), (2) e (3),
respectivamente. Suas estruturas sdo mostradas na
figura 1. Dados Cristalograficos:

(1)[C5oH4oNGO102”2].2H20.2010H8N2, TriClllniCO, P-
1, Z=2, a=10.577(5)A; b=10.874(5)A; c=15.187(5) A;
a=77.295(5)°; B=89.891(5)° y=71.792(5)° S= 1,06,
R1 = 5,50% para 5672 reflexdes com I[>26(l) e
437parémetros; (2)[C3oH20N207Zn].2H20.C10H8N2,
Triclinico, P-1, Z=2, a=81,1449(2)A; b=14,179(3)A;
c=15.910(3)A;  0a=73,90(3)%  PB=88.59(3)% vy
=89,53(3) % S=0,94, R1=4,70 % para 6847 reflexdes
com I>20(1) e 487 parametros
(3)[C5oH40N2014Zn2].H20, TriCliniCO, P-1 y Z=2,
a=8.0578(2)A; b=12.3314(3)A; ¢c=12.8150(3)A;
0=68.458(3)°; B=76.443(3)°; y=75.957(3)° S=1,127,
R1=6,34% para 5184 reflexdes com |>25(l) e 338
parametros.
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4-4-bipiridina,

Difracdo de raios X de monocristais

Figura 1: Representagdo ORTEP (elipséides com
30% de probabilidade) de (1), (2) e (3). Os contra-
fons e os hidrogénios sdo omitidos.

Os compostos (1) e (3) sao binucleares com a 4-
4’-bip ponteando os dois metais, e a coordenacao
dos L em (2) e (3) da-se de forma cis, assim como
em compostos analogos'. Em (1) a H,O de
cristalizacdo faz interagdo com o acetado (Ac)
coordenado e o contra-ion 4-4"-bip, formando uma
rede limitada por Ac-H,0O-4-4"-bip-H,O-Ac. Em (2)
as interagbes hidrogénio ocorre entre a agua de
cristalizacdo e 4-4’-bip ndo coordenada, além da
agua coordenada e o oxigénio da hidroxila do L. O
empacotamento cristalino em (3) € mantido devido a
ligagdo hidrogénio entre a H,O coordenada e o
oxigénio da carbonila.

Conclusoes

Compostos de zinco com L tém-se mostrado
coordenar em forma cis, e com tendéncia a
formagao de complexos binucleares. A variagdo da
concentracao de 4-4’-bip mostrou-se determinante
no resultado das sinteses.
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