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Caracterizacao estrutural de um novo composto supramolecular: bis[1-
(diaminometileno)tiouron-1-io] naftaleno-1,5-dissulfonato
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InteracOes intermoleculares sao importantes no entendimento da auto-organizacao molecular de novos
sélidos com propriedades fisicas e quimicas desejadas [1]. O estudo de sistemas formados por interacdes
ndo covalentes promove uma interface entre diversas dreas do conhecimento pela infinidade de arranjos
estruturais proporcionados por diferentes interacdes nao covalentes entre as moléculas e ions
constituintes, que em geral dispdem de diversos sitios de ligacao. Neste trabalho o novo cristal de bis[1-
(diaminometileno)tiourdn-1-io] naftaleno-1,5-dissulfonato, obtido pela técnica de crescimento em solucao,
foi caracterizado através da difracdo de raios X e das técnicas espectroscépicas FT-IR e Raman. Em estado
cristalino, o arranjo dos componentes de cargas opostas é majoritariamente determinado por interacdes
ionicas e ligacdes de hidrogénio. O composto cristaliza-se no grupo de espaco monoclinico
centrossimétrico C2/c com quatro férmulas por célula unitaria. A analise estrutural foi realizada a
temperatura ambiente e comparada com outros compostos de referéncia [2,3]. Calculos semi-empiricos a
partir da conformacao experimental estao sendo realizados com a finalidade de quantificar a energia das
interacdes intermoleculares. Agradecimentos: FAPEMIG, PROPP/UFOP Referéncias [1] Desiraju, G.R. Crystal
Engineering: The Design of Organic Solids. Elsevier, Amsterdam (1989) [2] Perpétuo, G.).; Goncalves, R.S.;
Janczak, J. J. Mol. Structure 1096, 74-83 (2015) [3] Perpétuo, G.).; Janczak, ). Acta Cryst. C64, 021-023
(2008)

Instituicao de Ensino: Universidade Federal de Ouro Preto

ISSN: 0



