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Estudo Estrutural de Pirrolidinoditiocarbamato de Sodio (NaPyr)
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Como colaboracio ao Prof. Dr. Eder Tadeu Gomes Cavalheiro (LATEQS - 1QSC),
tem sido realizada a caracterizagdo dos ditiocarbamatos (DTC) por difracdo de raios-X,
utilizando-se um difratbmetro automatico CAD-4, a 293K, e radia¢cdo de KaMo (0,71073,&) .
Tais estudos sdo de grande interesse, j& que derivados de DTC podem ser usados em vasta
gama de produtos agricolas, como fungicidas e repelentes; na inddstria, como aditivos em
vulcanizagdo da borracha; e, ainda, como lubrificantes [1-2]. Em sinteses organicas, podem
ser usados como precursores [3], aléem de serem 6timos complexantes. Sua obtengdo d&-se
pela reacdo de CS; com aminas primarias e secundarias. A sintese do derivado
pirrolidinoditiocarbamato de sodio (NaPyr), lubrificante ndo-oleofinico, muito soluvel em
4gua, foi realizada utilizando-se uma solucéo de isopropanol/agua 1/3 (v/v), 0,1 mol L™ da
amina pirrolidina e 0,1 mol L de NaOH. Em seguida, foi adicionado lentamente 0,1 mol Lt
de CS,. Um monocristal, com dimensfes 0,05 x 0,50 x 0,20 mm, foi obtido em solugéo
aquosa por evaporagao lenta [4].

Dados Cristalograficos: Grupo espacial P 2,/a,
sistema monoclinico, a=12,104(5), b=5,786(5),
c=13,982(5) A, p = 98,59(3), V = 968,23(45) A*> D =
1,38 Mgm?® e z=4. A anélise das extingdes
sistematicas mostrou a presenca de um eixo de rotacao
de ordem 2 e um glide na direcdo a em cela primitiva.
A estrutura (Figura 1) foi resolvida por Métodos
Diretos [5] e refinada por Minimos Quadrados [6].
Foram realizadas 2927 reflexfes e a concordancia
entre o modelo real e o obtido foi avaliada através dos
fatores de discordancia R(F) e Rw(F?), os quais foram
de 8,6 e 27,4 % respectivamente, e S = 1,007. As
distancias e angulos interatdbmicos estdo em perfeito  Fig. 1: Representacéio ORTEP [7] de NaPyr
acordo com valores esperados.

Um dos carbonos do anel (C10) esta distorcido em dois sitios, com fator de ocupacdo 0,737. O
empacotamento cristalino da origem a uma estrutura supramolecular, cuja cadeia infinita se
desenvolve na direcdo [0 1 0], ao longo do eixo a cristalografico (Figura 2). Os atomos de sédio
apresentam geometria bi-piramidal invertida [8], gracas as interagdes com os atomos de enxofre e
oxigénio de moléculas adjascentes, por operacOes de simetria, 1 = [ -x+%, y+%, -z+1], 2 =[ -X, -y, -
z+1], 3 = [ -x, -y+1, -z+1] e 4 = [ -x+Y%, y-%, -z+1]. Estas interacGes intermoleculares formam
camadas ndo ligadas que reiteram a caracteristica lubrificante do composto.

Fig. 2: Representacdo ORTEP [7] da cadeia supramolecular de NaPyr.
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