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- Tabela 1
INTRODUCAO Dimero Interacéo
Como as moléculas se agregam em solucao para formar M1---M2 Cl1 --Br1 -0.25 5.51
um cristal e qual é a relagdo entre a estrutura molecular e M1---M3 C11-H11--O1 -5.79 22.00
cristalina sdo algumas das grandes questdes da Engenharia de M1---M4 Clﬁ':'rﬁ'_"'zB” -3.05 23.35
cristais.t Diversos estudos nessa area vem propondo uma M1--M5 C11-H11--Cl .1.51 11.35
grande. variedade de perspectivas para um melhor M1--M6 H11--H2 305 23.35
entendimento desse processo. 23 C12-H12---Br1
OBJETIVO M1---M7 gi-:i-.-.-gl: -2.97 15.55
O objetivo desse trabalho foi realizar um estudo M1---M8 C3-H3CI1 -4.18 25.96
energético e topolégico das interacdes intermoleculares M1---M9 C11-H11--Cl1 -1.74 11.35
presentes nos  cristais de trés  N-(3-Clorofenil)- M1---M10 C3-H3--Cl1 -2.97 15.55
Bromobenzamidas, com bromo nas posi¢des orto, meta e para. N1-H1-O1
E assim determinar as energias que envolvem a primeira esfera M1--M11 C5-H5 - -14.82 50.93
de coordenacéo, propondo um processo de nucleagéo. B (T
METO.DOLOGIA. . M1--M12 cqo-HqTo--(-c)n -0.90 6.42
A partir dos arquivos .CIF obtidos do banco de dados do M1-—M13 C11-H11--01 5.79 22.00
CCDC, foram determinados os parametros topoldgicos como N1- H1--O1
MCN e area de contato dos compostos usando o software
TOPOS®. Dados de energia foram calculados usando o M1--M14 CoHS = m 14.83 50.93
software  ORCA4® e imagens do cluster evidenciando 7B B (T)
interacbes intermoleculares foram geradas pelo software M1---M15 Ci1 ---Br1 -0.25 5.51
MERCURY®. i i M1--M16 Sahee -4.18 25.96
APRESENTACAO E DISCUSSAO DOS RESULTADOS M1--M17 C10-H10--CI1 0.90 6.42

Os trés compostos apresentaram um MCN igual a 16. As
energias totais das interacbes na primeira esfera de
coordenacdo variaram entre: -297.64 e -312.46 kcal.mol™.. O
somatoério das areas de contato entre as moléculas do cluster
ficaram entre: 318.42 e 327.20 A2. Tomando o composto com
X=orto como exemplo temos a TABELA 1 com as energias de
interacdo (Gcy;..mn) €M Kcal.mol™ e superficies de contato
(Cyz-mn) €M A2 entre a molécula central (M1) e vizinhas (Mn).
Assim foram propostas etapas para a nucleacdo de forma que
interacdes intermoleculares com maior energia estabilizante
tendam a ocorrer antes que intera¢cdes menos robustas.
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Dessa maneira o0 primeiro estagio da nucleacdo é
ilustrado pela FIGURA 1 e ocorre pela formacao de interacdes
do tipo N-H--O juntamente com 1---11 € C-H---1. No segundo
estagio da nucleacdo é apresentada a segunda energia mais
forte de todo o cluster, com interacées C-H --- O + C-H --- Cl
ocorrendo de maneira simultdnea e com o0 crescimento ao
longo do eixo c. No terceiro estagio devem ocorrer fracas
interacdes intermoleculares entre os halogénios CI --- Br, ac
longo do eixo de crescimento b. Assim observamos a
ocorréncia do crescimento ao longo dos trés eixos a, b e c.
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CONCLUSAO

A partir dos dados obtidos do estudo energético e topoldgico
dos compostos, determinou-se as energias envolvidas na primeira
esfera de coordenagéo bem como as interagfes intermoleculares de
governam o empacotamento cristalino. Dessa forma foi proposto um
processo de nucleacgéo para a formacéo do cristal.
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