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Introducao |

A Teoria de Grupos é uma representacdo das
propriedades de simetria de um sistema. De fato, 0
conjunto de transformacfes, ou operacBes de
simetria, sobre as quais um dado objeto é invariante
€ definido como grupo. Essas transformacdes,
podem ser utilizadas em diversas aplicacdes como
a obtenc&o dos possiveis modos vibracionais de
moléculas ou sélidos e as correspondentes regras
de selecdo em espectroscopia vibracional (absorcao
no infravermelho (IR) e espalhamento no Raman).*
Devido a sua complexidade, a Teoria de Grupo tem
sido negligenciada em alguns cursos de graduacao
em Quimica. O objetivo deste trabalho é apresentar
um experimento executado durante a disciplina de
“Ligagbes Quimicas” para os alunos de graduagao
do curso de Ciéncia & Tecnologia nha UFABC com o
propésito de facilitar e encorajar o ensino e
aprendizagem de Teoria de Grupo.

Este trabalho foi tema do trabalho de Concluséo de
Curso (Bacharel em Quimica) do Aluno Sergio
Kogikoski da UFABC e foi recentemente aceito para
publicacdo na revista Quimica Nova.’

Resultados e Discussao |

Para realizagdo do experimento, foram utilizados os
compostos [Ni(NHz)g]X> (X = ClO4, BF; e PFg).
Esses complexos foram sintetizados de acordo com
procedimento descrito na literatura e seus espectros
vibracionais (IR e Raman) foram obtidos e
analisados pelos alunos.

Devido a complexidade do sistema, a estratégia
adotada foi a decomposicéo do sistema em blocos
independentes de acordo com a simetria local.

O ligante NH;, por exemplo, (Ca, piramidal
triangular) apresenta 6 graus de liberdade
vibracionais (uma vez que toda molécula apresenta
3N-6 graus de liberdade vibracionais, onde N=
namero de &tomos da molécula). Com base nos
modelos de vibragbes moleculares para sistemas
Ca,, verifica-se que apenas duas bandas séo ativas
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no IR (um dos modos A; e um dos modos E, Fig. 1),
mostrando variagdo do momento de dipolo da
molécula. Os demais modos vibracionais sao ativos
no Raman.
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Fig. 1: Modos vibracionais de uma molécula com simetria Cs,,

A correlacdo entre a Teoria de Grupo e 0s picos
observados nos espectros de IR e Raman mostra
que, no caso do espectro de IR do NHj, duas
bandas na regido de 3300 a 3400 cm™ possuem
simetria A; e E, e uma banda em ~1600 cm™ tem
simetria E. No espectro Raman, duas bandas em
~1600 e ~3400 cm™ podem ser atribuidas aos
estados vibracionais degenerados E. Uma banda
em ~3200 cm™ é atribuida ao modo E e outra em
~3300 cm™ é atribuida ao modo A;.

O mesmo tratamento foi realizado para os ligantes
ClO4, BF, e PFg, e para o sistema Ni(NH3)s>".

Conclusodes \

Foi apresentado um experimento realizado pelos
alunos de graduacdo da UFABC que relaciona
Teoria de Grupo e experimentos de Quimica
Inorgénica.

A proposta foi bem sucedida tendo em vista o
aumento no nivel das discussbes entre os alunos,
bem como melhora de desempenho nas avaliacdes.
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