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Determinacdao estrutural de complexo Ruténio via difragéo de raio-X
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Introducao

O presente trabalho propde a determinagéo
estrutural utilizando a difracdo de raios X, célculos
tedricos de natureza quantica (semi-empiricos e DFT) de
propriedades fisico-quimicas, bem como o estudo das
interacbes moleculares encontradas em complexos de
ruténio a partir dos resultados obtidos.

O complexo de Ruténio foi sintetizado pelo grupo
do Prof. Dr. Alzir Batista do Instituto de Quimica da
Universidade Federal de S&o Carlos-UFSCar; a obtengéo
da estrutura molecular através da difracdo de raios-X foi
realizada no Laboratdrio de: Bio processos, Cristalografia
e ModelagemMolecular - LaBioCriMM/UFAL.

Material e Métodos

Foram utilizados dois softwares computacionais
para a determinacdo estrutural do cristal de ruténio:
WinGx e Otep.

O WinGx, que é um sistema de programas MS-
Windows para resolver, refinar e analisar dados de
difracdo de raios-X de cristal Unico para pequenas
moléculas.

Outro sistema usado foi o Ortep que é um sistema
grafico que incorpora as informacg8es de extenséo .res do
WinGx e atribui dados de eletrosfera dos atomos da
estrutura em termos de ressonancia(BARBOSA, 2017).

Resultados e Discussao

Figura 1. Estrutura de ruténio ap6s o processo de refino da
estrutura, com o erro de aproximadamente 4% em
comparagao com a estrutura real (Autor, 2021).

Ap6s a modelagem molecular é possivel obter varias
informacgdes fisico-quimicas das estruturas, como segue
algumas na tabela a baixo:

Formula empirica Ru Cl2 S P2 C2s Hzs

Sistema Cristalino Monociclico
Densidade 1.452 mg/m?
Volume 5769.3(4) A3

Dimensdes da célula a=15.3237(7) A
unitaria

b =20.6134(9) A

c=18.4211(5) A

Tabela 1. Dados da estrutura Cristalina (Autor, 2021)

Conclusdes

Em func@o dos comprimentos de onda, da Lei de
Bragg sobre a difragdo de raio-x, é possivel fazer estudos
a nivel atbmicos sobre moléculas. O que se faz necessario
profissionais com técnicas de modelagem para este fins,
com os resultados ja citados fica bem expresso a eficiéncia
e a relevancia pois se consegue um modelo cristalogréafico
satisfatorio para estudos posteriores.
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