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Introducao

Com o intuito de ser utilizado como ligante devido a
grande presenca de pares de elétrons livres, foi
realizada a sintese do acido 2-fenil-1, 2, 3- triazol-4-
carboxilato. A caracterizagdo do composto foi feita
por analise CNH-O, termogravimetria, RMN e
mediante espectroscopia no infravermelho. A
determinacdo estrutural foi obtida combinando o
procedimento mecanico-quantico DFT:B3LYP/6-
311G(d, p),l com a atribuicAo das bandas do
espectro infravermelho experimental.2

Resultados e Discussao |

O espectro infravermelho com Transformada de
Fourier do composto em estudo foi registrado em
um espectrofotometro Varian 660 IR FT-IR com
resolucdo de 4 cm™ e 80 scans. O espectro
experimental apresenta um grande numero de
bandas de comblnagao e sobretons entre 1870 cm™
e 3200 cm™, e bandas de combinacdo tipicas do
benzeno monosubstituido (2021, 1967, 1897 e 1809
cm™). O espectro tedrico teve como base a estrutura
geométrica ilustrada na figura 1 e apresentou

excelente  concorddncia com o0  espectro
experimental (figura 2).
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Figura 1. Estrutura geométrica do &cido 2-fenil-1, 2,
3- triazol-4-carboxilato.

Algumas bandas caracterlstlcas sdo encontradas
em: 30754, 3051 e 3024 cm™ se atribuem como
v(CH)¢ ; 1594 e 1536 cm™ como B(CCH) + Q(C=C);
1491 e 1400 cm como Q(C=N) acoplado; 919 , 869
, 697 e 673 cm™ como p(CH).
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Figura 2. Espectro tedrico e FT-IR a regido de 500 —
4000 cm™

Devemos frisar que a relagdo de intensidade entre
0s espectros tedrico e experimental ndo é a mesma,
devido ao fato de que o espectro te6rico é o
resultado da analise de uma molécula em estado
gasoso, enguanto que O espectro experimental
corresponde ao espectro anarménico, inerente as
perturbacdes do estado sélido.

Conclusodes

A estrutura geométrica proposta foi confirmada com
0os calculos tedricos, além de ter sido feita a
atribuicBo vibracional completa do composto
apresentado.
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