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Estrutura Cristalina de um complexo de Co(ll1) com o acido 2,3-pirazinodicarboxilico
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Nos ultimos anos a Quimica Supramolecular tem se tornado uma &rea de pesquisa cada vez mais
investigada, atingindo e consolidando o desenvolvimento da interface entre quimica, fisica e biologia.!

Esta nova area de estudos procura entender as forgas intermoleculares responsaveis pela estabilidade
de compostos no estado sélido, ou seja, as forgas que governam o empacotamento cristalino. Neste
campo, estudos de determinacdo de estrutura cristalina desses complexos sdo de extrema importancia,
pois a partir desta é possivel ndo so identificar ligagdes quimicas entre dtomos como também estudar
as forcas que estabilizam o composto no estado sélido.

Nesse trabalho reportamos a estrutura cristalina do complexo polimérico de Co(ll) com o &cido 2,3-
pirazinodicarboxilico (PDC) denominado CoPDC.

Utilizou-se a sintese hidrotérmica para obtengéo
do composto CoPDC. Foi misturado uma solugéo
de CoCl,.6H,O a uma solucdo do é&cido 2,3-

pirazinodicarboxilico, na propor¢do de 2:1 em g
etanol e agua (1:1). A rampa de aquecimento Q2 ,';03 -
usada teve inicio em 25°C. A temperatura foi 9.3--'--}....-- -...}
. . . O\

aumentada até 160°C durante 3 hO(as e mantida 5.3 — ~> — "N —
constante por 24 horas. O retorno a temperatura -4 A
de 25°C foi feita em 40 horas. Apos a retirada da f 7 O
solucdo do complexo CoPDC, observou-se a &
formagdo de al istai laranjad o 02

0 guns cristais alaranjados,
apropriados a analise por difracdo de raios X. _ o
Esta analise foi realizada em um difratdmetro Figura 1: Estrutura cristalina do composto

Oxford GEMINI A- Ultra com detector CCD CoPDC.
utilizando radiacdo KaMo (A = 0.71073 A) em
temperatura ambiente. O refinamento da estrutura

foi f2<aito utilizando-se os programas XPREP, XS e

XL.

O composto cristalizou-se no sistema monoclinico e grupo espacial P2,/c, cuja célula unitaria é, a =
5,247(1) A, b=11,113(2) A, ¢ = 10,290(2) A, B = 99,507(2) ° e volume igual a 591,70(2) A°.

O refinamento final de 105 pardmetros utilizando 1365 reflexfes independentes [FO > 4o(Fo)]
apresentou R=0,023, wR=0,078 e S=0,699. A figura 1 mostra a estrutura cristalina do CoPDC.

Através desta estrutura cristalina obtida, pode-se observar que ocorreu a descarboxilacdo do acido 2,3-
pirazinodicarboxilico. Este fato se justifica pela alta temperatura em que foi submetido durante a
sintese hidrotérmica. Os resultados obtidos comprovam a formacdo do complexo de coordenacéo
CoPDC. O &tomo de Co apresenta geometria octaedrica e esta coordenado a dois &tomos de oxigénio e
dois de nitrogénio do PDC e a duas moléculas de H,O dando origem a um dimero. As moléculas do
dimero formam ligacdes de hidrogénio moderadas com as moléculas de agua gerando um arranjo 3D.
As distancias OO sdo de 2.784(2) e 2.795(2) A.
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