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A estrutura da acetanilida, C8H9NO, foi determinada em 1954[1], um novo refinamento foi 
executado em 1966[2] e difração de nêutrons por monocristal foi reportada em 1995[3]. A estrutura do 
óxido de trifenilfosfina, C18H15OP, foi determinada em 1992[4,5]. A acetanilida possui propriedades 
analgésicas e antipiréticas e, atualmente, é empregado na síntese de outros fármacos. O óxido de 
trifenilfosfina é utilizado em cocristalizações de compostos orgânicos na produção de materiais com 
propriedades elétricas e eletro-ópticas[6], muitos desses compostos moleculares apresentam 
propriedades ópticas não lineares mais eficientes do que compostos predominantemente iônicos. Esse 
trabalho reporta a caracterização estrutural do composto resultante da cocristalização da acetanilida e 
do óxido de trifenilfosfina. Os dados cristalográficos foram obtidos à 293K num difratômetro Gemini 
ultra do Laboratório de Cristalografia da UFMG, com radiação MoKα. A estrutura cristalina do 
composto foi resolvida através dos métodos diretos (SHELXS-97) [7] e refinada utilizando o método 
dos mínimos quadrados (SHELXL-97)[7]. O composto apresenta uma ligação de hidrogênio do tipo N–
H---O, cuja distância N---O é de 2,90 Å. Há também uma interação fraca C(aromático)-H---
O(acetanilida). As moléculas de acetanilida estão dispostas em planos aproximadamente 
perpendiculares entre si. 

 

Tabela 1. Dados cristalográficos do composto. 

Figura 1. Representação do Mercury 2.2[9] para o 

composto. 

Formula molecular C26H24NO2P 
Massa Molar 413,45 g/mol 

Sistema Cristalino Monoclínico 
Grupo Espacial P21/n 

a 9,0122(1) Å 
b 16.9886(3) Å 
c 14.5418(2) Å 
β 95.727(1)º 
Z 4 
R 0,0428 
S 1,049 

wR 0,1330 
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