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Introducao

O éacido 4-aminosalicilico (PAS) é um antibiotico
utilizado no tratamento da tuberculose desde a
década de 1940™. O mesmo tem se mostrado um
farmaco seguro e eficiente no tratamento de
doencgas inflamatérias do intestino?, na reducéo dos
niveis de Mn no cérebro (Doenca de Parkinson)®, e
no preparo de novos materiais poliméricos para uso
odontologico™. O estudo de compostos de
coordenacdo do PAS é interessante, uma vez que
sua estrutura apresenta trés sitios possiveis de
coordenacéo. Entretanto, estudos experimentais e
tedricos do PAS ainda sdo incipientes. O objetivo
desse trabalho é fazer o estudo quimico do sistema
ZnPAS atravées da determinacdo estrutural,
identificando assim as for¢cas que estabilizam o
reticulo cristalino no estado sdlido por difracdo de
raios X de monocristal e célculos ab initio.

Resultados e Discussao |

O ZnPAS cristaliza-se no sistema ortorrébmbico e
grupo espacial Pbam. Os dados cristalogréficos e os
parametros do refinamento final estdo dispostos no
Quadro 1.

Quadro 1. Dados cristalograficos e parametros do
refinamento do PAS.

Férmula | C;HgNOsZn No. Ref 17429
alA | 18,:3300(3) | RelUNicas/l j5eq 1469
Ref. obs
b/A | 13,2990(2) | Parametros 166
c/A 6,8229(1) R(F>20) 0.064
VIR | 1664,71(4) WR(F?) 0.156
Z 8 S 1.167

Neste sistema a distAncia média das ligacdes
C—Cae € 1,38(1) A, sugerindo a ressonancia no
mesmo. O grupo carboxilato ndo esta envolvido com
a ressonancia do anel, pois as distancias C-O séo
1,36(2) e 1,25(2) A, que sdo caracteristicas de
ligacdo simples e uma dupla, respectivamente. A
distancia entre os anéis de planos paralelos do
PAS? é 3,415 A, dando indicios de interacdo de
empacotamento n; a mesma pode ser confirmada
através das distancias centréide-centréide e
deslocamento horizontal dos anéis que sdo 3,696 e
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1,390 A, respectivamente. O sistema cristalino
também é estabilizado por ligacbes de hidrogénio
intermoleculares. O ligante PAS® coordena-se ao
centro metalico através de um oxigénio do grupo
carboxilato e do nitrogénio da amina. As interacdes
metal ligante formam um polimero em duas
dimensdes, a terceira dimensédo é estabilizada por
ligagbes de hidrogénio ao Ilongo do eixo
cristalografico b, proveniente das moléculas de agua
de coordenacéo, formando uma estrutura polimérica
tridimensional.

Célculos tedricos no estado sélido confirmam que o
empacotamento cristalino é estabilizado através de
ligacdo de hidrogénio e empacotamento n, em que
0s parametros geométricos desse foram: distancia
interplanar 3,415 A, centréide-centréide 3,486 A e
deslocamento horizontal 0,700 A. Estudos da
densidade de estados (DOS) assim como a
densidade de estados projetados (PDOS) foram
realizados. Pode-se perceber que as maiores
contribuicbes da banda de valéncia foram dos
atomos de carbono e oxigénio, ja na banda de
conducgdo h& contribuicdo significativa dos atomos
de carbono. O band gap foi determinado
experimentalmente através de espectroscopia na
regido do UV/Vis com o valor de 3,3 eV e na
simulacéo tedrica este valor é de 2,2 eV.

Conclusodes

A difracdo de raios X e célculos tedricos no estado
s6lido mostram que o empacotamento cristalino do
ZnPAS ocorre em camadas separadas por
moléculas de agua conectando-as por ligagbes de
hidrogénio. Nessas camadas a interacdo de
empacotamento © € a que rege a estabilidade do
sistema. O calculo de band gap mostra um acordo
satisfatorio entre teoria e experimento.
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