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Introducao |

Os ligantes do tipo bis(imidazol) sdo de particular
interesse devido a sua grande versatilidade quimica
frente aos diversos blocos de construgao de
compostos supramoleculares. Isso se deve a
possibilidade de formacao de interagdes intra- e
intermoleculares destes.’

Compostos de coordenagdo contendo ligantes
imidazol sado de interesse biolégico devido a
similaridade destes com diversas metaloproteinas.
Isso somado a interagbes cobre-imidazol sdo de
particular interesse devido a semelhanga que os
mesmos apresentam com diversos sitios ativos de
enzimas, como o presente em algumas superéxido
dismutases.?

Neste trabalho apresentamos a caracterizagao
estrutural de um complexo de Cu(ll) com o ligante
2,6-Bis(imidazol-2-il)piridina, abreviado como impy,
através da cristalografia de raio-X.

tados e Discussao |

O ligante foi sintetizado e caracterizado de acordo
com a metodologia descrita na literatura®. A sintese
do complexo foi realizada através de uma rota
proposta adaptada da literatura®, onde o ligante é
dissolvido em metanol e a este € adicionada uma
solugdo de CuCl,. Parte do solvente é evaporada
sob presséo reduzida, e o complexo é entao
precipitado apos a adigdo de NH4PFs.

O monocristal foi obtido através da evaporacao
lenta de uma solugdo contendo o complexo em
agua e metanol. O cristal resultante era verde-
azulado, com o habito cristalino laminar.

A analise preliminar via ESI-MS indicou a formagéao
do cation do complexo [Cu(impy)CI]" em solugéo,
mostrando uma proporgdo 1:1 entre o ligante
bis(imidazol) e o ion metalico.

Porém a cristalografia de raio-x revelou a formacgao
de um dimero no estado solido com o Cu(ll)
pentacoordenado através de uma ponte de cloreto.
Essa ponte pode ser confirmada pela diferenca de
tamanho entre a ligacéo do cloreto equatorial e axial
com o cobre, a qual foi de 0,6A. E observado que o
comprimento da ligagdo Cu-Cl axial € maior devido
ao efeito Jahn-Teller no Cu(ll) (dg) que ocasiona
uma reducado de simetria do sistema. A estrutura
obtida é representada na Figura 1:
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Figura 1. Estrutura do dimero do complexo
[Cu(impy)CI]" (cobre em vermelho, cloro em verde,
nitrogénio em azul e carbono em cmza)

O comprimento da ligagdo equatorial Cu1-CIl1 é de
2.2297(4)A enquanto a axial ¢ de 2.8416(5)A. A
ligagdo entre o nitrogénio da piridina(N4) e Cul é
levemente menor em relagdo a do nitrogénio do
imidazol(N3), sendo N4-Cu1 de 1,975(1)A e N3-Cuf
de 1.997(2)A.

Os angulos obtidos séo: Cu1-CI1-Cu2 é 86.20(2)°,
Cl1-Cu1-CI2 & 93.80(2)°, N5-Cu1-N3 ¢é 158.53(7)°,
N4-Cu1-Cl1 é 176.69(4)° e N4-Cu1-N5 é 79.67(6)°.
A férmula minima obtida foi C44H;CICuFgNsOP
confirmando a observacgao preliminar da proporgao
1:1 entre o ligante e o Cu(ll), além da existéncia de
uma molécula de H,O no reticulo. Os parametros da
cela unitaria foram a=12.8088(5)A, b=6.9009(3)A e
c=18.8547(6)A. Os angulos obtidos sdo a=90.00°,
B=102.050(2)° e y=90.00°. O grupo espacial é P
24/c, arazao Z=4 e o fator-R foi de 4,3%.

Conclusoes |

O complexo obtido possui formula molecular
[Cu(impy)CI]*, no estado sélido se apresenta na
forma de dimero com os cloretos em ponte. O
sistema cristalino € monoclinico e com um volume
total da cela unitaria de 1629.89A°,
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