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Introducao |

Muita atengao é dada ao design e sintese de novas
estruturas metalo-organicas pois delas se originam
materiais que encontram importantes aplicagdes em
areas como catdlise e reconhecimento molecular'.
Particularmente = compostos de  coordenagao
contendo pseudohaletos s&do Uuteis para tais
finalidades, como o SCN™, o qual apresenta modos
distintos de coordenagdo ao metal: terminal via
atomo de N ou S; ou por ambos estabelecendo uma
ponte entre os centros metalicos’. Neste trabalho foi
possivel observar os dois modos de coordenagao do
SCN, pela formagdo de duas espécies:
[CU(NCS)(unsSCN)(isn)]z (1) e [Cu(SCN)(isn).] (2).
A isonicotinamida (isn), derivado piridinico contendo
um grupo amida na posicao 4 do anel, foi importante
na obtencdo desses compostos, pois favorece a
estabilidade dos mesmos mediante interagdes de
ligagéo de hidrogénio do tipo NHO.

Resultados e Discussao |

O composto [Cu(NCS)(unsSCN)(isn)l,, (1), foi
preparado mediante reagdo, na proporgao de 1:2:2
de Cu(NOj),-3H,O/KSCN/isn, respectivamente. A
recristalizacdo  resultou em cristais  cuja
determinagao estrutural por difratometria de raios X
em monocristal (DRX), revelou outra espécie de
formula [Cu(SCN),(isn).], (2). No espectro no IV de
1, a presenca de uma banda larga em 2054 e um
ombro, em 2125 cm‘1, referentes ao modo VCN,
indicam coordenagao N-terminal e em ponte N,S do
SCN™. No espectro de 2, ha uma banda em 2106

cm™ (modo VCN), indicando coordenagdo N-
terminal do SCN™. Quanto a isn, evidencia-se sua
coordenagao via N-piridinico, em ambos os

complexos. A figura 1 mostra o espectro no IV de 1
e2
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Figura1: Espectros no IV dos compostos 1 e 2.
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Os dados espectroscopicos e a analise elementar
sugerem uma estrutura dimérica para 1 (% obt.(%
calc.), C: 32,84(31,83); H: 2,01(2,00); N:
18,34(18,56)).

O composto 2, que teve sua estrutura resolvida por
DRX, € um mondmero, em que dois grupos SCN~
estdo coordenados terminalmente via atomo de N, e
duas moléculas de isn coordenam-se pelo N-
piridinico, originando um ambiente quadratico planar
ao redor do metal. Esta geometria ao redor do
centro metalico é inferida pelos angulos de ligagéo
Nisn_Cu_NSCN 89,9°e Nisn_Cu_N,isn 180°, indicando,
com isso, uma estereoquimica trans. As distancias
de ligagdo entre Nisi—Cu é 2,012A e Ngecn—Cu é
1,944A. Ha também ligagbes de hidrogénio entre os
grupos NH,~O=C, das moléculas de isn, cujos
valores s3o: DH= 0,812A; H-A= 2,047A; DA=
2,857A. A figura 2 mostra a estrutura e as interagdes
de hidrogénio em 2.
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Figura 2: Representacdo do mondémero e das ligagbes de
hidrogénio presentes em 2.

Conclusoes |

Mostrou-se neste trabalho, pelas técnicas de IV e
difratometria de raios X em monocristal, que
espécies distintas, [Cu(NCS)(unsSCN)(isn)l. (1) e
[Cu(SCN)o(isn),] (2), sdo formadas apresentando
diferentes modos de coordenacéo do tiocianato.
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