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Introducao |

A Quimica Héspede-Hospedeiro trata do estudo de
complexos moleculares altamente estruturados,
compostos de, no minimo, um componente héspede
e um hospedeiro. O hospedeiro pode ser uma
molécula ou ion capaz de acomodar em sua
cavidade outras espécies, denominadas hospedes.
Embora os avancos recentes ainda permanecam
direcionados ao reconhecimento molecular por
hospedeiros organicos, a busca pelos seus
analogos inorganicos tem se tornado uma area de
crescente interesse [1]. Dentro deste contexto,
apresentamos  nesse trabalho a  sintese,
caracterizacdo e investigacdo da propriedade
hospede-hospedeiro da metalosupramolécula
[Pde(p-bimz)s(U-pz)e] (T1) (bimz=2,2"-bis-4,5-
dimetilimidazol; pz = pirazolato).

Resultados e Discussao |

Os compostos
esquema abaixo:

foram preparados conforme

L%, MeO-
[PdCL[CH,CN),] + 2HPz + 2AgNO, Pd[ONO,},HPz2), —— T1

2CHEN

A coordenacdo do ligante imidazélico na forma L?
foi evidenciada via espectroscopia vibracional no IV:
(i) auséncia da banda larga e intensa associada ao
modo VNH (3300-2400 cm'l); (i) presenca de duas
bandas intensas em 1623 e 1386 cm™ atribuidas ao
modo VCN; (iii) auséncia dos modos de deformacéo
no plano e fora do plano do grupo N-H; (iv) presenca
das bandas tipicas dos modos vibracionais dos
grupos metilicos em 2920 cm™ (vasCH3) e 2856 cm™
(vsCH3). Quanto a presenca do ligante pirazélico, o
modo exobidentado deste ligante foi diagnosticado
pela auséncia da banda vNH, presenca da banda ¢
em 1487 cm™ e aparecimento de apenas duas
bandas yCH em 869 e 744 cm™.

O espectro de 'H RMN do composto, juntamente
com o esquema de numeracdo adotado, estéo
apresentados na Figura 1.
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Figura 1. Espectro de "H RMN do composto [Pdg(p-bimz)s(p-pz)e] (T1).

Nesse espectro, observam-se sinais em 42,60
(grupos CH; em C-4 e C-5), 86,19 (H-4 Pz) e 87,11
(H-3 e H-5 Pz), que também estdo de acordo com
as propostas de coordenacdo para os ligantes. O
resultado da andlise elementar também concorda
com a férmula proposta: obt. (calc.) %C = 31,5
(35,6); %H = 3,11 (3,39); %N = 20,1 (20,9). Uma das
possibilidades estruturais para o0 composto
considera a formacdo de uma supramolécula
triangular, cujas arestas s&o constituidas pelos
tectons lineares Pd(p-bimz)Pd, enquanto que pontes
de pirazolato fecham os vértices (ver Figura 2).

Figura 2. Proposta estrutural para o
composto [Pds(1-bimz);(u-pz)s]. Os circulos
verdes, azuis e cinzas representam o0s
atomos de carbono, nitrogénio e paladio,
respectivamente.

Experimentos héspede-hospedeiro revelaram
oclusdo da molécula CHCI; nas cavidades do
composto, que foi também confirmado por
Espectroscopia de Energia Dispersiva (EDS).

Conclusdes |

A metodologia utilizada proporcionou condicfes
favoraveis para a auto-montagem de uma espécie
ciclica, cujas cavidades podem confinar moléculas
pequenas como convidados.
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