LQES INDEX

CLASSIFICACAO DE MOLECULAS DE ACORDO COM O GRUPO
PONTUAL DE SIMETRIA

Editoria do LQES Website

H& um procedimento sistematico para a determina¢do do Grupo Pontual de Simetria de
qualquer molécula. O sucesso de tal empreendimento depende da habilidade que se tem de
encontrar os elementos de simetria presentes em uma molécula, habilidade esta que somente
pode ser desenvolvida através de uma pratica continuada.

O fluxograma da Figura 1, apresentado em formato A4, na pagina 5, permite-nos chegar a
uma decisdo, através de processo adequado, quanto a atribuicdo do Grupo Pontual de Simetria
de uma dada molécula.

Em cada ponto do fluxograma, uma questdo SIM ou NAO precisa ser respondida. A
resposta a cada questao leva-nos a seguinte, até o Grupo Pontual de Simetria ser, finalmente,
determinado. A primeira questdo: “A molécula pertence a algum dos grupos pontuais especiais

(cubicos)?” pode — para espécies altamente simétricas -, ser desafiadora.
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Figura 1. Fluxograma para classificacdo de moléculas conforme o Grupo Pontual de Simetria.
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Exemplos de Utilizacdo do Fluxograma da Figura 1.

[A] Considere a molécula H,O (arranjo tetraédrico; geometria angular), ilustrada na Figura 2:

Figura 2. Molécula H,0.(- H; - O; @®® par de elétrons isolado).
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A molécula H,O nao pertence a qualquer grupo linear, clbico ou icosaédrico.
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A molécula tem um eixo de rotacdo prdéprio, no caso, Cs.
A molécula ndo tem n eixos C,, perpendiculares a C,.

A molécula tem planos.

Os planos da molécula sao do tipo s, (plano vertical).

A molécula possui 2 planos verticais s,.
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A molécula H,O pertence ao Grupo Pontual C,,.
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[B] Considere a molécula PFs (arranjo e geometria bipiramide trigonal), ilustrada na Figura 3:

Figura 3. Molécula PFs.(- F; * P).
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A molécula PFs ndo pertence a qualquer grupo especial.
A molécula possui um eixo C,, de ordem 3 (C3), que passa pelas liga¢des P-F axiais.

A molécula possui 3 eixos C,, perpendiculares a C; colineares as ligagdes P-F equatoriais.
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A molécula possui plano equatorial perpendicular ao eixo de maior ordem. Logo, trata-se de
um plano horizontal sy,.

5. A molécula PFs pertence ao Grupo Pontual D3p.
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[C] Considere a molécula trans-1-cloro-2-cianoetileno, ilustrada na Figura 4:

Figura 4. Molécula trans-1-cloro-2-cianoetileno (- H; = C; - CI; -+ C°N).

A molécula trans-1-cloro-2-cianoetileno nédo pertence a qualquer grupo especial.
A molécula ndo possui nenhum eixo de rotacdo proéprio.

A molécula possui um plano especular (contém todos os 7 atomos).
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A molécula trans-1-cloro-2-cianoetileno pertence ao Grupo Pontual Cs
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