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Interações intermoleculares são importantes no entendimento da auto-organização molecular de novos
sólidos com propriedades físicas e químicas desejadas [1]. O estudo de sistemas formados por interações
não covalentes promove uma interface entre diversas áreas do conhecimento pela infinidade de arranjos
estruturais  proporcionados  por  diferentes  interações  não  covalentes  entre  as  moléculas  e  íons
constituintes, que em geral dispõem de diversos sítios de ligação. Neste trabalho o novo cristal de bis[1-
(diaminometileno)tiourôn-1-io] naftaleno-1,5-dissulfonato, obtido pela técnica de crescimento em solução,
foi caracterizado através da difração de raios X e das técnicas espectroscópicas FT-IR e Raman. Em estado
cristalino, o arranjo dos componentes de cargas opostas é majoritariamente determinado por interações
iônicas  e  ligações  de  hidrogênio.  O  composto  cristaliza-se  no  grupo  de  espaço  monoclínico
centrossimétrico  C2/c  com quatro  fórmulas  por  célula  unitária.  A  análise  estrutural  foi  realizada  a
temperatura ambiente e comparada com outros compostos de referência [2,3]. Cálculos semi-empíricos a
partir da conformação experimental estão sendo realizados com a finalidade de quantificar a energia das
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