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Introducéo

E uma prética natural das pessoas buscar a
formacdo de classes ou grupos (de objetos, classes
sociais, associagfes, etc) em funcdo de interesses
ou caracteristicas comuns. Em se tratando de
elementos quimicos, a busca por agrupamentos com
base em determinadas propriedades atdbmicas
resultou no que se conhece hoje como a Tabela
Periédica. Como consequéncia, tornou-se possivel
sistematizar, por exemplo, o conhecimento relativo as
propriedades quimicas e fisicas dos elementos.

Os elementos séo usualmente classificados em
metais, semimetais, ndo-metais e gases nobres.
Recentemente, a SBQ™ sugeriu a supressdo da
classe dos semimetais e a inclusao de alguns de
seus elementos na classe dos metais e outros dos
ndo-metais.

Neste  trabalho, realizou-se um  estudo
empregando dados de propriedades periddicas e
aperiédicas e a técnica de reconhecimento de
padres denominada de analise de componentes
principais (Principal Component Analysis-PCA)? para
verificar a consisténcia dessa modificacao. Com isto,
buscou-se implementar a classificacdo indicando a
classe (metal ou ndo-metal) onde se enquadram 0s
elementos comumente classificados como
semimetais. Além disso, buscou-se verificar, entre as
propriedades consideradas no estudo, as que
efetivamente respondem pela classificacéo.

O estudo abrangeu apenas os elementos que vao
do H até o U, excluindo-se o Tc, Fr, Pm e At.

Os dados das propriedades utilizados foram:
PERIODICAS: numero atémico (Z), densidade (D),
ponto de fusdo (PF), ponto de ebulicdo (PE), raio
atbmico (RA), eletronegatividade (X), energia de
ionizacao (El), afinidade eletrbnica (AE),
APERIODICAS: massa atdmica (A), calor especifico
(c), condutividade térmica (CT), capacidade calorifica
(Cp) e entropia padréo (S°).

Resultados e Discussao

O tratamento dos dados foi realizado usando o
“Unscramblera 9.1” e o autoescalonamento foi pré-
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tratamento mais adequado. O grafico obtido na PCA
€ mostrado na Figura 1.

Figura 1. Gréfico escores obtidos na PCA.

Observa-se na Fig. 1a formag&o de quatro classes
distintas de elementos quimicos. As propriedades
responsaveis pela separagdo dos grupos com
maiores pesos na PC1 foram: E.l. e S° com valores
negativos e PF, PE e D com valores positivos. Em
relacdo a PC2: RA e Cp tém pesos com valores
negativos e AE, X e CT com valores positivos. O
contraste  de sinais resulta das influéncias
antagonicas das variaveis. E também notavel na Fig.
1 o agrupamento dos elementos considerados
semimetais com outras classes, ou seja, 0S
elementos Ge, Sb e Po se juntam a classe dos
metais, enquanto B, Si, As e Te & dos ndo-metais.

Conclusoes

Os resultados da PCA sugerem que o conceito de
semimetal ndo deve ser usado, uma vez que nao se
observou a formacdo desse grupo no grafico dos
escores e seus elementos  distribuem-se
naturalmente nas classes dos metais e ndo-metais.

E vélido enfatizar que o hidrogénio é um elemento
singular merecendo ser estudado separadamente dos
demais.
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