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“Mesmo que 0s dominios da religido e da ciéncia
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reciprocas e dependentes. ”
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RESUMO
O presente trabalho aqui apresentado reporta a sintese e caracterizacdo de um novo
composto de coordenagdo de Zn(ll) coordenado com o ligante N,N dimetil-N ’-
tiofeniltioureia. A anélise do espectro de RMN *H indica a presenca de 3 protons
aromaticos, 6 protons alifaticos, e um préton ligado ao nitrogénio (N). O espectro de 3C
evidencia a coordenacdo do ligante ao centro metalico pelos grupos carbonila e
tiocarbonila. Os dados de difracdo de raios X confirmam a obtencdo do composto neutro

com geometria tetraédrica.

Palavras-chave: complexos de zinco, aciltioureias, RMN, difragéo.



ABSTRACT

The present work here reports the synthesis and characterization of a novel Zn(ll)
coordination compound coordinated with the N,N dimethyl-N"-thiophenylthiourea ligand.
Analysis of the 'H NMR spectrum indicates the presence of 3 aromatic protons, 6
aliphatic protons, and one nitrogen-bound (N) proton. The 13C spectrum shows the
coordination of the ligand to the metallic center by the carbonyl and thiocarbony! groups.
The X-ray diffraction data confirms the obtainment of the neutral compound with
tetrahedral geometry.

Keywords: zinc complexes, acylthioureas, NMR, diffraction.
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Synthesis of a new complex of zinc with an acylthiourea ligand of tetrahedral geometry,
characterized by nuclear magnetic resonance and x-ray diffraction.
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SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF THE ZINC COMPLEX
COORDINATED WITH THE N,N-DIMETHYL-N"THIOPHENYLTHIOUREA
LIGAND
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INTRODUCAO

A evolucédo da tecnologia e a melhora da compreensdo de conceitos quimicos e
bioldgicos contribuiram para a possibilidade de um planejamento mais eficiente na
criagdo novos farmacos®. Com isso surge a quimica medicinal que, de acordo com a
definicdo da International Union of Pure and Applied Chemistry (IUPAC), trata-se de
uma area de conhecimento interdisciplinar entre diversas areas como: Bioquimica,
Quimica Orgéanica, Biologia, Informatica, medicina, farmacia entre outras?. Tal campo
de conhecimento visa a descoberta, preparacdo e a identificacdo de compostos
biologicamente ativos, além do estudo dos mecanismos de reacdo e da relacdo entre a
estrutura quimica e a natureza farmacolégica de tais compostos.

A Quimica Bioinorganica Medicinal € uma ramificacdo da quimica medicinal que
tem como caracteristica o estudo de complexos metéalicos e suas atividades em sistemas
biologicos. Sendo que pesquisas sobre compostos de vanadio, Platina, Paladio, estanho e
diversos outros metais observaram que a atividade biologica dos complexos esta
diretamente relacionada ao centro metéalico utilizado, a atividade dos seus ligantes além
de sua geometria®>.

A Quimica inorganica é uma area que vem tornando-se cada vez mais influente,
em especial a quimica de coordenacdo devido a sintese de compostos farmacologicos, e
estudos de espécies de grande relevancia bioldgica. Os estudos sobre compostos de
coordenacdo tiveram grande impulso com a descoberta, por Barnett Rosenberg e
colaboradores, das propriedades tumorais do diaminodicloridoplatina(ll), “cisplatina”
(1965) °. Essa descoberta impulsionou os estudos sobre compostos de coordenagdo e, a
parir dai diversos compostos vém sendo sintetizados a fim de serem empregados no
tratamento de doengas ®1°.

Nos dias atuais complexos de Platina sdo altamente empregados no tratamento
dos mais diversos tipos cancer. Além de compostos de coordenacdo deste metal, outros
sdo amplamente utilizados no diagndstico ou tratamento de diversas doencas como, por
exemplo, complexos de Prata(l) sdo usados no tratamento de queimaduras para evitar
diversas infeccOes, devido as suas propriedades antibacterianas. Os complexos de ruténio
sdo utilizados no tratamento contra a malaria. Complexos de Prata(l) e Ouro(l) no
tratamento de doencas sexualmente transmissiveis. Complexos de gadolinio, usados
como agentes de contraste no imageamento por ressonancia magnética nuclear?®’. A

Figura 1 indica a estrutura geral dos compostos de coordenagdo. Esses compostos sdo
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formados por um ion ou dtomo central sendo na maioria dos casos metais do bloco d,
onde 0s mesmos sdo rodeados por moléculas ou ions em que, a quantidade destes quase

sempre excede a valéncia do ion ou 4tomo central ao qual estéo ligados &.

L n

Figura 1. Estrutura geral dos compostos de coordenagao®.

As moléculas ou ions que rodeiam o dtomo central sdo chamados de ligantes e
podem ser compostos como: H20, NHs, OH", SO4% etc. Ou ainda moléculas organicas
que apresentem atomos com pares de elétrons ndo ligantes, tais como compostos
benzoicos, proteinas, lipidios, hidrocarbonetos, dentre outros. Nas ultimas décadas, a
classe das aciltioureias apresentam um lugar de destaque em sinteses onde séo utilizadas
constantemente como ligantes. As aciltioureias s&éo moléculas derivadas das tioureias, e
tem como caracteristica o grupo carbonila ligado ao centro da tioureia como um requisito
estrutural, -C(O)NC(S)N- 1,

Como mostrado na Figura 2, diversas sdo as possibilidades de substituintes (R) a
serem conectados na estrutura principal das aciltioreias, permitindo um vasto nimero
novas estruturas 1°. Essa classe de moléculas ¢ classificada de acordo com o niimero de
substituintes variando entre monossubstituidas ou dissubstituidas, e as primeiras
evidencias de sintese desta classe de composto foram encontradas hd mais de um século
10, Estas moléculas possuem diversas aplicagdes que vao desde a utilizagdo em eletrodos

de fon seletivo até atividades antifingicas, antibacterianas e antitumorais .

A
1 \

R;
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Figura 2. Estrutura geral do ligante aciltioureia .

As aciltioureias possuem em suas estruturas diversos &tomos doadores de elétrons,
atomos como O, S, N sdo comumente encontrados em suas estruturas. A presenca destes
atomos faz com que tais moléculas se tornem ligantes multivalentes assumindo as mais
variadas formas quando coordenadas, inclusive a neutra, monoanidnica e bianionica '°. O
modo de coordenagdo mais comum na literatura € o bidentado em que o ligante se liga ao
metal a partir dos 4&tomos de oxigénio (O) e enxofre (S) com a desprotonacdo do grupo
N-H. Contudo existem outras maneiras de ocorrer a coordenacdo, sendo elas:
monodentado via &tomo enxofre (S), bidentado via atomos oxigénio e nitrogénio (N-R,
N2) bidentado via os atomos de enxofre e nitrogénio (N-H), bidentado via oxigénio e
enxofre sem a desprotonacdo do grupo N-H, ou ainda bimetalico que € quando ocorre a
coordenacdo de um ligante a dois centros metalicos. A Figura 3 mostra os modos de

coordenacao caracteristicos das aciltioureias **.

M M M 2
\ /N R
o s o s 5 0O Ng’
J\ J /L R 1,|,L_\ | R A
R N N R NH 1\3 R "NH ™S
|
R R
'S
/ \ / \ 0‘1 g 5
li\ J\M . RS L R
NH 1\ R "NH "N
3 13
R’ R

Figura 3. Modos de coordenacéo caracteristicos das aciltioureias *.

Complexos contendo zinco como centro metalico sdo constantemente citados na
literatura por seus potenciais farmacoldgicos. O zinco é o segundo metal de transicao
mais abundante em organismos vivos, ficando atras a penas do ferro, sendo encontrado
nos 0ssos, dentes, musculos e diferentes 6rgdos do corpo humano 7. Além disso é
encontrado em um grande nimero de macromoléculas e reaces enzimaticas de maneira
estrutural e funcional ’. O mesmo esta presente em todas as classes de enzimas presentes

nNo em nossO organismo oxirredutases, transferases, hidrolases, liases, isomerases e
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ligases, além de ser encontrado em pequenos dominios proteicos comumente conhecidos
como dedos de zinco .

Desta maneira, o objetivo deste trabalho foi a sintese e caracterizacdo de um novo
complexo de Zn(1l) com o ligante aciltioureia N,N-dimetil- N’ tiofeniltioureia, a partir das
técnicas de espectroscopia de ressonancia magnética nuclear (RMN de H e B°C) e
difracédo de raios X.

PARTE EXPERIMENTAL

As analises descritas neste trabalho foram feitas em parceria com a Universidade
Federal de Sdo Carlos (UFSCar). Os espectros de *H (400 MHz), **C{*H} (100 MHz)
foram obtidos a partir de analise executadas no equipamento BRUKER 9.4 T, modelo
AVANCE 111*°. As medidas de raios X, foram realizadas em difratdmetros do tipo
automatico Enraf-Nonius Kappa-CCD e Apex Il Duo, ambos utilizando radiacdo da linha
Ko do molibdénio (0,71070 A)*°.

O ligante usado na sintese foi cedido pelo Laboratério de Estrutura e Reatividade
de Compostos Inorgénicos (LERCI) da UFSCar. Sendo sintetizado como descrito por

Oliveira'®.

Sintese do complexo

A sintese foi realizada de acordo com metodologia ja utilizada na literatura por
Silva e Cunha'®*2, Inicialmente adicionaram-se 20 mL de metanol P.A ACS (American
Chemical Society Specifications) da Exodo Cientifica em um baldo volumétrico de fundo
redondo. Em seguida adicionou-se 0,310 g (1,520 mmol) do ligante N,N-dimetil-N -
tiofeniltioureia; 0,059 g (1,475 mmol) de hidroxido de sédio (NaOH) — (P. A. ACS da
Dinamica Quimica Contemporanea LTDA) deixando-se em agitacdo magnética por 10
minutos a (25°C). Dado esse periodo, foi adicionado 0,100g (0,7337 mmol) de cloreto de
zinco (ZnCly) — (P. A. Dindmica Quimica Contemporanea LTDA). A mistura permaneceu
sob agitacdo na temperatura ambiente (25°C) durante 2 horas. Adicionou-se a solucéo
resultante dgua gelada para a precipitacdo do composto. O sdlido obtido foi lavado e

filtrado sucessivas vezes com agua e metanol.

Caracterizacdo do complexo

12



Para caracterizacdo do complexo foi utilizado os experimentos de difracdo de
raios X e ressonancia magnética nuclear. Para os ensaios de (RMN) *H,3C, homonuclear
Correlation SpectroscopY (COSY) e Heteronuclear Single Quantum Coherence (HSQC)
13, Utilizou-se o solvente deuterado cloroférmio (CClsD). Ja para interpretacio dos dados
gerados a partir da difracdo de raios X utilizou-se o software Mercury 4.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A sintese do complexo [Zn(N,N-dimetil-N-tiofeniltioureia).] foi realizada com a
reacdo entre ZnCl, e o respectivo ligante aciltioureia em metanol a (25°C), sendo que
adicdo de 1,475 mmol de NaOH (hidroxido de sddio) no meio reacional teve como intuito
a desprotonacdo do grupo N-H do ligante, para que o mesmo adquirisse uma forma
anidnica favorecendo a coordenacdo bidentada via atomos de oxigénio e enxofre do
ligante 2. A Figura 4 apresenta a forma estrutural do ligante antes apds a adigdo de
NaOH.

[0}
JJ\ p
NaOH 6N y
—_— N N
25°C € \ f 1
c4 )

Figura 4. Estrutura da ligante forma neutra e forma anionica.

Analise do ligante livre
RMN de 'H

Nos espectros de RMN de *H do ligante foi possivel constatar a presenca de seis
sinais de hidrogénio pertencentes ao ligante aciltiouréia, como observado na Figura 5,
sendo trés sinais referentes ao grupo tiofeno, cada sinal com integral igual a um, dois
sinais referentes as metilas com integral igual a seis, um sinal para o grupo N-H com
integral igual a um. A diferenciacdo dos sinais em relacdo aos atomos de hidrogénios dos
grupos (metila) CHs, hidrogénios ligados aos carbonos C7 e C8 ocorre em decorréncia da
livre rotacdo dos mesmos que pode propiciar conformacBes que alteram o ambiente
quimico *°. Os sinais dos prétons dos grupos CHs situa-se na faixa mais blindada do
espectro 3,47 e 3,24 ppm, com um pequeno deslocamento por estarem ligadas a0 um

atomo de nitrogénio, mas ainda dentro da faixa esperada para estes grupos. O sinal do
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hidrogénio do grupo N-H aparece no espectro, em torno de 8,67 ppm j& que o0 nitrogénio
retira de densidade eletrénica do 4tomo de hidrogénio desprotegendo este préton. Os
picos de deslocamento quimico entre 7,09 e 7,68 ppm, situam-se dentro da faixa de
deslocamento de compostos aromaticos e sio associados aos prétons do tiofeno °. O sinal
em 7,26 ppm é referente ao solvente (CClsD) *°, assim como os deslocamentos quimicos
situados na faixa mais blindada entre 1,85 e 2,17 ppm sdo sinais residuais do solvente 8.

s

=%

i
|

=324

s
N1 NZ/
1

CHg CHs

tiofeno

2.99< =
3.00c =

540 45
1 (ppm)

Figura 5. Espectro de RMN de H aciltioureia no solvente (CClzD).

Na atribuicdo do deslocamento quimico dos hidrogénios do grupo tiofeno foi
utilizada a constante de acoplamento (J) como parametro. Como descrito na Tabela 1, os
valores referéncia indicado para as constantes de acoplamento das interacdes dos distintos
hidrogénios do grupo tiofeno sao de: 4,6-5,8 Hz interacbes ap; 1,0-1,5 Hz interacbes af’;
2,1-3,3 Hz interagBes aa’; 3,0- 4,2 Hz interagGes Bp’ °.

Tabela 1. Constante de acoplamento *H referentes ao grupo tiofeno °.

Tipo Faixa (Hz)

0 H°- 33 ap 4,6-5,8
n 43 o’ 1,0-1,5

4) aa’ 2,1-3,3

H 8" He 3 B’ 3,0- 4,2

Os sinais do RMN apresentam uma multiplicidade de um duplo dubleto devido a
interacdo que acontece entre 0s mesmos, apresentando constates com valores de J= 3,8;

1,1 Hz para o sinal em 7,68 ppm; J=5,0; 1,1 Hz para o deslocamento em 7,58 ppm; e J=

14



5,0; 3,8 Hz referente ao sinal 7,10 ppm. Feita a anélise e atribuicdo das constantes foi
possivel a identificacdo de cada hidrogénio, sendo o sinal 7,68 ppm referente ao
hidrogénio p’, em 7,58 ppm tem-se o hidrogénio a e em 7,10 ppm o deslocamento

atribuido ao hidrogénio B.

RMN de *3C

A Figura 6 demostra os deslocamentos quimicos para os carbonos do ligante. O
carbono do grupo C=S (C1) esta diretamente ligado a dois a&tomos de nitrogénio, tal fato
faz com que o deslocamento quimico do mesmo apareca em uma faixa menos blindada
do espectro por volta de 179,65 ppm. O sinal em 157,98 ppm refere-se ao carbono (C2)
do grupo C=0. Como 0 mesmo esté ligado a apenas um atomo de nitrogénio espera-se
que apresente maior densidade centrada no atomo de carbono quando comparado ao
atomo do carbono do grupo C=S. No espectro de RMN de carbono, assim como no
hidrogénio existem dois sinais referentes aos grupos metilas em 44,21 e 43,15 ppm (C7 e
C8). Para o grupo tiofeno, os sinais de deslocamentos quimicos se situaram dentro da
faixa esperada, isto €, dentro da faixa de deslocamento de carbonos com duplas ligacdes
(100 — 150 ppm) *°. O sinal em 137,04 ppm possivelmente refere-se ao carbono terciario
(C3), ligado diretamente a carbonila, ja que o mesmo apresenta uma baixa intensidade o
que indica que ndo ha a presenca de hidrogénios diretamente ligados ao atomo em
questdo. Ja o tripleto proximo a 80 ppm, faixa de deslocamento dos haletos, compreende
ao sinal referente ao carbono do solvente, cloroférmio®®. Quanto aos deslocamentos que
apareceram no espectro de hidrogénio como possiveis residuos ndo foram detectados no

espectro de carbono.

—179.65
—157.98
,137.04
13285

_ 13076
12815

77.48
77.16
76.84
44.21
43,15

s
cocl, 7

C1 @ C3

190 180 170 160 150 140 130 120 1o 100 S0 &0 70 60 50 40 30 20 10 0
11 {ppm)

15



Figura 6. Espectro de RMN de *C aciltioureia em (CClsD).

Anélise do complexo
RMN *H complexo [Zn(N,N-dimetil-N -tiofeniltioureia)]

Como evidenciado na Figura 7, referente ao espectro de RMN de 'H para o
composto sintetizado observa-se a auséncia do sinal referente ao 4&tomo de hidrogénio do
grupo N-H, 8,67 ppm; diferentemente do que foi visualizado para o ligante livre e
evidenciado na Figura 2. Essa desprotonacao indica a coordenacdo metal-ligante em sua
forma anidnica 1. Os sinais que compreendem os atomos de hidrogénio dos grupos
metilas e Tiofeno apresentaram descolamentos pouco significativos em relagéo ao ligante

livre. Tal fato ocorre devido a mudanca de densidade eletronica do ligante apds a

coordenacao.
v o i
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Figura 7. Espectro de RMN de H [Zn(N,N-dimetil-N’-tiofeniltioureia)z] em

cloroférmio deuterado (CCIzD).

RMN COSY *H Complexo

O experimento bidimensional COSY evidencia quais &tomos de hidrogénio estao
correlacionados um ao outro. Como pode ser observado na Figura 8 e na Tabela 2, o
deslocamento quimico em 3,44 ppm interage apenas com ele mesmo, atribui-se tal
deslocamento aos grupos metilas, ja que ndo existe nem um outro hidrogénio passivel de

interacdo préximo aos mesmos. O deslocamento quimico em 7,04 ppm demostra
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interacdo com os sinais em 7,43 e 7,80 ppm; 0 mesmo pode ser atribuido ao hidrogénio
B, do grupo tiofeno visto que, o0 mesmo possui dois hidrogénios vizinhos. Os
deslocamentos quimicos em 7,43 e 7,80 ppm demostraram interagcdo apenas com mais
um sinal além deles mesmos. Porém, o que € de se esperar é que o hidrogénio p’, apareca
em uma faixa um pouco mais desblindada, do que o & por se situar mais préximo da

carbonila que é um grupo retirante de densidade eletrénica.
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A
c2 cl
s°7C3 F \”/ \CB
(] s
~_
2z
o N
ro
) ‘ J\ P
2 e Ny
e
c4
cs ¢

780 T43 7,04

L {ppm}

704 - k7
; r
743 L_q

3 s

T T T T T T T T T T T T T T T T T T
95 90 85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10
f2 (ppm)

Figura 8. RMN Bidimensional COSY !H-'H do complexo [Zn(N,N-dimetil-N’-

tiofeniltioureia)z].

Tabela 2. Interpretacdo dos dados obtidos do experimento de COSY, H-'H
[Zn(N,N-dimetil-N’-tiofeniltioureia);].

SINAIS (ppm)
3,44 7,80 7,43 7,04
SINAIS
3,44 X
(ppm)
7,04 X X X
7,43 X X
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7,80 X X

RMN 13C do complexo [Zn(N,N-dimetil-N -tiofeniltioureia),].

No espectro de RMN de **C observou-se mudancas nos deslocamentos quimicos
em relacdo ao espectro de RMN de *C do ligante livre, sendo que as variagBes mais
pertinentes foram observadas junto aos sinais dos carbonos referentes aos grupos C=S e
C=0. Tais deslocamentos podem ser observados na Figura 9, e sdo de 179,65 (ligante
livre) para 176,40 ppm (ligante coordenado) para o carbono do grupo C=S, e de 157,98
ppm (ligante livre) e 168,29 ppm (ligante coordenado) para o carbono C=0. Tais

deslocamentos indicam a coordenagdo meta-ligante no modo bidentado via oxigénio e

1
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Figura 9. RMN 3C deslocamentos C=S e C=0 [Zn(N,N-dimetil-N’-

tiofeniltioureia)z].

RMN bidimensional HSQC

A partir do experimento bidimensional HSQC que correlaciona carbono e
hidrogénio ligados diretamente, foram atribuidos os sinais referentes aos *H e *C do
complexo. Como mostrado na Tabela 3 e Figura 10, o sinal de hidrogénio em 3,44 ppm

interage com dois carbonos 40,9 ppm e 40,81 ppm, deslocamentos quimicos atribuidos
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as metilas. O deslocamento em 7,04 ppm interage com o carbono em 127,83 ppm; ja para
0s outros dois sinais de carbono 131,26 e 131,87 ppm, o mais provavel é que o sinal
menos blindado de carbono interaja com o0 menos blindado de hidrogénio pois o fato da
proximidade dos sinais ndo permite uma elucidacédo completa sobre os mesmos.

Tabela 3. Interpretacdo de dados HSQC.

GRUPOS RMN-HSQC
_ *H (ppm) C (ppm)
Metilas 3,44 40.9: 40,81:
Tiofeno 7,04 127,83;
7,43 131,26
7.80 131,87
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Figura 10. RMN HSQC bidimensional **C-H posterior a sintese.

Difracdo de raio X

A partir do monocristal obtido na sintese, foi realizada elucidacdo final da
estrutura do composto, empregando-se difracdo de raios X. Essa técnica consiste em
incidir um feixe monocromatico de raios X sobre um monocristal que funciona como uma
grade de difracdo, que resulta em um padrdo de espalhamento, os quais séo dispersos
pelos elétrons dos atomos *’. A partir de calculos matematicos avancados, realizados pelo

software Olex2 ¢ possivel explicitar a estrutura tridimensional dos compostos 8,
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Para a analise dos parametros geométricos do complexo foi utilizado software
Mercury. Como evidenciado na Figura 11, os angulos de ligagdes entre Znl-O2-
$3(98.56°), Zn1-01-S1(98.39°), Zn1-01-02(116,16°) e Znl1l-S1-S3(125,37°) indicam
que a coordenacdo levou a um composto com geometria tetraédrica distorcida, sendo que
os ligantes aciltioureia se coordenam ao centro metalico (Zn) pelos &tomos de oxigénio e
enxofre da carbonila e tiocarbonila, formando um anel de 6 membros 4. Podemos
observar também que os ligantes sofreram desprotonacdo em ambos atomos de nitrogénio
dos ligantes, ndo sendo indicado nem um contra ion na estrutura do composto,

comprovando que o complexo possui carga neutra.

Figura 11. Principais angulos do composto.

A Figura 12 indica a estrutura final do complexo sendo que os comprimentos de
ligacdo obtidos para C1-S1 e para C9-S3 os comprimentos de ligacdo foram de 1.725
angstrons (A) e 1.743 angstrons (A). Distancia condizente com carbono sp? ligado
enxofre que é de aproximadamente 1.700 (A) *°. As distancias entre C2-01 1.265(A) e
C10-02 1.274(A) situam-se faixa esperada para ligacdes carbono oxigénio %, indicando
a presenca dos ligantes na estrutura cristalina e a coordenacdo ao centro metalico. Como
pode ser observado Tabela 4 os valores comprimentos de ligacdo entre Zn1-S1, Zn1-O1,

Zn1-S2 e Zn1-02 se mantém dentro do ja reportado na literatura?-2 .
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Figura 12. Estrutura final do complexo.

Tabela 4 - Comprimentos de ligacdo selecionados [Zn(N,N-dimetil-N’-
tiofeniltioureia)z].

Comprimento de ligagdo (A)

Znl-S1 2.266
ZN1-01 1.944
Znl-S2 2.296
Znl1-02 1.946

CONCLUSAO

Neste manuscrito é reportada a sintese e caracterizacdo de um complexo de Zn(l1l)
com o ligante N,N-dimetil-N’-tiofeniltioureia. Para a sintese foi utilizada a adicdo de
NaOH ao meio reacional, que promove a desprotonacéo do ligante que se encontrava em
sua forma neutra. A reacdo do ligante desprotonado com o sal zinco gera um precipitado
branco.

O experimento RMN *H do ligante coordenado ndo apresenta o sinal em 8,67
ppm, que é caracteristico do grupo N-H, indicando a desprotonacdo do ligante. O
complexo obtido apresenta 0 modo de coordenacdo -caracteristico dos ligantes
aciltioureas, complexacdo bidentada via &tomos de O e S, sendo observadas esse modo
de coordenacdo pelos deslocamentos quimicos de 179,65 ppm;176,40 ppm carbono do
grupo C=S, e de 157,98 ppm;168,29 ppm carbono C=0 ligante livre e ligante coordenado

respectivamente 1°. O que é confirmado nos experimentos bidimensionais®.
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Foi obtido o monocristal do complexo sintetizado, o que permitiu a confirmagéo
da estrutura proposta por RMN. A estrutura cristalina refinada mostrou a formacao de um
composto neutro, 0 que confirma a desprotonacdo do ligante para que ocorra a
coordenacdo. As distancias de ligacdo entre Zn1-S1, Zn1-O1, Zn1-S2 e Zn1-02 estéo de
acordo com os dados disponiveis na base de dados de estruturas cristalinas CCDC, ja 0s
angulos de ligacdo Zn1-02-S3(98.56°), Zn1-01-51(98.39°), Zn1-01-02(116,16°) e Zn1-
S1-S3(125,37°) indicam uma geometria tetraeédrica distorcida, tal geometria €
regularmente observada em complexos com centro metalicos com configuragdo d*° como

0 zinco %,
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