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Cocristal de acetanilida e 6xido de trifenilfosfina
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A estrutura da acetanilida, CgHoNO, foi determinada em 1954 um novo refinamento foi
executado em 1966/ e difracdo de néutrons por monocristal foi reportada em 19951, A estrutura do
oxido de trifenilfosfina, CisHisOP, foi determinada em 1992%51 A acetanilida possui propriedades
analgésicas e antipiréticas e, atualmente, é empregado na sintese de outros farmacos. O Oxido de
trifenilfosfina é utilizado em cocristalizacbes de compostos organicos na producdo de materiais com
propriedades elétricas e eletro-6pticas’®, muitos desses compostos moleculares apresentam
propriedades épticas ndo lineares mais eficientes do que compostos predominantemente iénicos. Esse
trabalho reporta a caracterizacdo estrutural do composto resultante da cocristalizacdo da acetanilida e
do 6xido de trifenilfosfina. Os dados cristalograficos foram obtidos a 293K num difratbmetro Gemini
ultra do Laboratério de Cristalografia da UFMG, com radiacdo MoKa. A estrutura cristalina do
composto foi resolvida através dos métodos diretos (SHELXS-97) "l e refinada utilizando o método
dos minimos quadrados (SHELXL-97)!"). O composto apresenta uma ligacdo de hidrogénio do tipo N—
H---O, cuja distancia N---O é de 2,90 A. H4 também uma interacio fraca C(aromatico)-H---
O(acetanilida). As moléculas de acetanilida estdo dispostas em planos aproximadamente
perpendiculares entre si.

Tabela 1. Dados cristalograficos do composto.

Formula molecular CosHosNO,P
Massa Molar 413,45 g/mol
Sistema Cristalino Monoclinico
Grupo Espacial P2i/n
a 9,0122(1) A
b 16.9886(3) A
c 14.5418(2) A
B 95.727(1)°
Z 4
R 0,0428
S 1,049 Figura 1. Representacdo do Mercury 2.2[! para o
wR 0,1330 composto.
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