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Introducao

A Teoria de Grupo é um ramo da matematica que
descreve as propriedades de um sistema que
dependem da simetria. Por parecer muito abstrata,
esta teoria € muitas vezes negligenciada nos cursos
de Quimica, embora seja muito importante na
previsao de propriedades fisicas (como polaridade e
quiralidade), em espectroscopia e para a construgéo
de orbitais moleculares.

Neste trabalho, € proposta a realizacdo de um
experimento com o intuito de facilitar o ensino e a
aprendizagem de alguns conceitos envolvidos nesta
area. Este experimento foi utilizado na disciplina
“Ligagbes Quimicas” dos Bacharelados em Ciéncia
e Tecnologia e em Quimica da UFABC.

Resultados e Discussao

O experimento consiste na preparacdo de
compostos de coordenacdo do tipo [Ni(NH3)e](X)2
(X= PFg, ClO,, BF4')1’2 com posterior analise dos
espectros vibracionais e eletrénicos. Portanto, pode
ser facilmente reproduzido em laboratérios que
contenham espectrofotdmetros FTIR e UV/Vis. O
Ni%* possui  configuragdo eletrdnica d® e,
consequentemente, sua analise acaba sendo mais
simples por formar complexos com simetria
octaédrica com o ligante NH; (Fig. 1).
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Figura 1. Orbitais moleculares de fronteira do Ni(NH3)6+2.

S&8o apresentados neste resumo apenas o0S
resultados obtidos para o [Ni(NHs)g](PFe).. A partir
do espectro eletrdnico foi possivel obter os valores
dos parametros de desdobramento do campo
cristalino (Dq), no caso igual a 1066,5 cm™, e o
parametro de Racah ou de repulsdo intereletrénica
(B), calculado como 883,4 cm™. A andlise dos
orbitais moleculares de fronteira (0o dltimo
preenchido, HOMO, e o primeiro vazio, LUMO, Fig.
1) é Gtil uma vez que estdo envolvidos na transicdo
eletrénica. Estes podem ser obtidos com calculos de
quimica quantica (p. ex. com o método PM6 do
programa freeware MOPAC 2009).
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Figura 2. Espectro IV deconvoluido do [Ni(NH3)s](PFes)2.

Os alunos foram capazes de realizar as atribuicdes

dos espectros vibracionais dos trés sais de Ni**
indicados anteriormente. Particularmente, o
espectro do composto [Ni(NH3)e](PFg). encontra-se
na Figura 2, utilizando a simbologia de Mulliken de
Teoria de Grupo. Dos calculos de quimica quéntica,
€ possivel observar as vibragbes moleculares
correspondentes as respectivas bandas. O estudo
em relacdo aos diferentes contra-ions mostrou
variagdes importantes nos espectros vibracionais
que permitiram aprofundar a discussdo em relacao
aos conceitos de simetria.

Conclusoes

O experimento ilustra a correlacdo entre teoria de
grupo e as principais caracteristicas das ligacbes
guimicas, evidenciadas pelas técnicas utilizadas. Os
alunos demonstraram um maior interesse e
facilidade no entendimento dos conceitos frente as
turmas que ndo realizaram o experimento. Esta
pratica foi desenvolvida ao longo de todo um
trimestre na UFABC, de forma que a cada conceito
visto em aula fosse realizada uma parte da
caracterizacdo dos compostos. Para enriquecer a
discussao, num préoximo oferecimento da disciplina
serdo abordados outros conceitos importantes como
energia de rede, através de experimentos de
termogravimetria, e também estudos de cinética
guimica utilizando esses mesmos compostos.
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