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STRUCTURES FULLERENES: ESTABLISHING INTERFACE IN MATHEMATICS EDUCATION AND CHEMISTRY IN
HIGHER EDUCATION. The objective of this paper is to study fullerene geometry properties and attempt to stablish a dialogue
between the teaching of mathematics and chemistry concepts using hands-on cardboard geometric models, in classroom, in order

to facilitate the understanding of fullerene structures. This approach to the study of such molecules represents a unique opportunity

to explore a complex and rich array of concepts that are essential to the teaching of chemistry at university level and have to be
applied by the students along their course. At the same time the study of fullerenes can also profit from a mathematics approach to
it, especially from a geometry perspective as argued here. In our research, the use of paper-made geometric models has proven to
help the students to visualize and understand such molecular structures, their chemical bonds and their physical-chemical properties.
These models have also contributed to overcome representational constraints of such tiny structures, which often come close to a

“quasi-abstract’ dimension, in a scale that can be manually handled by the students and at the same time played into multiple possible

variations that allow them to test concepts and compare different molecular structures and arrangements.
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INTRODUCAO

Descoberto em 1985 pelo inglés Harold W. Kroto e os americanos
Robert F. Curl e Richard E. Smalley, os fulerenos (chamados inicial-
mente de buckminsterfulereno, em homenagem ao arquiteto estadu-
nidense Richar Buckminster Fuller (1895-1983), por seus trabalhos
com cupulas geodésicas) tém revelado ser um promissor campo de
pesquisa e aplicacdo em diversas dreas da Quimica. Empregados no
desenvolvimento de novos materiais, demonstrando, inclusive, ativi-
dade antioxidante, neuroprotetora, antimicrobiana e antirretroviral, o
grupo de nanomoléculas esferoidais constituidas apenas por dtomos
de carbono (C), figurou o Prémio Nobel de Quimica de 1996.!

Previstos desde 1966 por cdlculos tedricos, a existéncia de
“gaiolas” estdveis formadas exclusivamente por carbonos somente
foi confirmada em 1990 pelo especialista em cromatografia Roger
Taylor, o qual obteve amostras puras de Cq, e C,,. Foi também neste
ano o desenvolvimento, por Krétschmer,? de um método para a sintese
de C,, em quantidades “macroscépicas”, representando uma etapa
decisiva para o campo que se tornou, nos ultimos 25 anos, um dos
maiores temas da quimica contemporanea com reflexos importantes
nas areas de supercondutividade, biologia e ciéncia dos materiais.'

Tema de nove entre dez artigos mais citados na drea de Quimica, e
de todos os dez em 1992, a terceira forma alotrépica do C - e a primei-
ra molecular - vem despertando grande interesse de pesquisadores.?
Os trabalhos sobre fulerenos oportunizaram, também, o surgimento
de novas técnicas de produgdo de nanotubos de ponta aberta, o que
tem se tornado um novo campo de investigagao.

Vale destacar que o estudo destes compostos exibe uma riqueza
conceitual que pode ser explorada e utilizada no ensino de Quimica
em nivel superior. Além do mais, o presente trabalho vai ao encontro
do exposto e evidencia a viabilidade de interlocucio da Matematica e
da Quimica na compreensao destas estruturas quimicas regidas pela
geometria (molecular).

Diante do apresentado, este artigo visa explorar a relacio das
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propriedades geométricas de fulerenos e apresentar um estudo intro-
dutério sobre simetria molecular dos fulerenos a partir da manipu-
lacdo de um material didético, assim como retratar uma experiéncia
vivenciada na oficina Geometria de Fulerenos, ofertada aos estudantes
do curso de Licenciatura em Quimica da Universidade Federal do
Triangulo Mineiro (UFTM - Uberaba/MG).

DESENVOLVIMENTO

A oficina supracitada foi idealizada no intuito de promover a
introdugdo ao estudo dos fulerenos, priorizando a relagdo matemdtica-
-quimica das estruturas e discutindo, subsequentemente, a interpreta-
¢do de suas propriedades sob a dtica da Geometria/Topologia.

A proposta inicia com a apresentacdo dos fulerenos, utilizando um
material manipuldvel (modelo em anexo); os resultados do trabalho
de Kroto* em seu artigo ‘The stability of the fullerenes Cn, with n=24,
28, 32, 36, 50, 60 and 70’ publicado na revista cientifica Nature; e,
como material de referéncia e consulta, o An Atlas of Fullerenes.’
Discutiremos a relacdo da estabilidade de fulerenos - C,, até C,, - a
partir de um conjunto de regras quimicas e sua estrutura geométrica.

Seguimos com a proposta de estudo e investigacdo sobre grupo
de simetria pontual das moléculas de fulerenos e algumas de suas
aplicacdes na quimica.

A fim de representar as estruturas citadas, utilizaremos o mesmo
material empregado na oficina, o qual foi confeccionado com papel
cartdo e eldsticos.

O material € de simples manuseio e barato, que permite investigar
e representar as estruturas dos fulerenos.

EXPLORANDO AS ESTRUTURAS

Atualmente € utilizado por consenso o termo fulereno para toda a
familia de “gaiolas” compostas inteiramente por 4tomos de carbono
sp? hibridizados, posicionados nos vértices de um poliedro formado
por / hexdgonos e 12 pentdgonos, constituindo uma vasta familia de
nanomoléculas, formadas por nimero par de dtomos de carbono C,,.%7
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Cinco argumentos empiricos para justificar a relativa estabilidade
dos fulerenos foram apresentados no estudo de Kroto, os quais ser-
viram de objeto de andlise na oficina tendo como aporte o material
utilizado.

1. Aestrutura estar em conformidade com os requisitos de valéncia
habituais de carbono, cada 4tomo deve ser conectado a outros trés
outros dtomos por uma ligacdo dupla e duas ligacdes simples.
Existem vdrias possiveis estruturas, mas somente alguns casos
sdo estaveis;

2. Hidrocarbono poliaromadtico (forma poligonal) com 5 e 6 “car-
bonos” s@o abundantes, com trés e quatro “lados” sdo bastante
instaveis e com sete “lados” sdo raros. Isto sugere que a estrutura
seja formada por Hidrocarbono poliaromatico com 5 e 6 “lados”
somente;

3. As estruturas em que todas as faces pentagonais estdo isoladas
uma da outra € um requisito para maior estabilidade de uma
molécula de fulereno. Este argumento foi usado para os tipos
das fusdes de pentdgonos e relacionado a variagdo dos graus de
tensao e sua instabilidade;

4. A estrutura geodésica poderia favorecer maior simetria do isome-
ro, além de resisténcia devido ao formato esférico e aos tridngulos
que compdem sua estrutura. Qualquer for¢a aplicada no domo se
distribui igualmente até sua base;

5. Para fechar qualquer rede esférica consistindo de h hexagonos,
exceto para h=1, sdo necessarios 12 pentdgonos.

Investigacao I: a piramidalizacdo e o Cg,

Foi proposto aos estudantes que utilizassem somente as pecas
hexagonais do material para montar uma estrutura totalmente fechada,
na forma de um poliedro. O mesmo foi proposto para o caso de usar
somente as pegas pentagonais. Posteriormente, foi sugerido que estes
descrevessem suas observagdes a respeito das experiéncias.

Os pentdgonos sao importantes na estrutura do fulereno, pois os
grupos formados somente por hexdgonos sdo sempre planos - como
um piso ladrilhado - inclusive na estrutura cilindrica. Nota-se que
a cada pentagono adicionado, a forma adquire curvatura, o que ¢
possivel ser visualizado manipulando o material. Ao incluir os 12
pentdgonos, a “bola” se fecha completamente, uma vez que estes sdo
responsdveis pela mudanca de angulo das ligacdes e, consequente-
mente, pela forma tridimensional da estrutura.

A medida do angulo interno (a;) de um poligono regular pode
ser calculada do seguinte modo: a, = 180(n — 2)/n, sendo n o nimero
de lados do poligono.

Assim, a medida de um angulo interno do pentdgono regular é
108° e do hexdgono regular 120°, conforme observado no material
da Figura 1.

Figura 1. Representagdo dos dngulos internos dos poligonos (hexdgonos e
pentdgonos) a partir do material da oficina

Como € possivel perceber, a curvatura e as propriedades especiais
dos fulerenos devem-se muito a presenga dos pentdgonos.” A tensdo
associada a piramidalizagdo dos dtomos € a razdo da alta reatividade
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do C,, - 0 mais abundante e representativo dos fulerenos - quando
comparado a outras formas de carbono, de modo que, ao reagirem,
estes d4tomos passam a ser sp® (Figura 2).

Figura 2. Demonstragdo da piramidalizagdo

Investigacao II: regra do pentagono isolado

Nesta etapa da oficina, foi proposto que os estudantes usassem
as pegas pentagonais e hexagonais do material para montar uma
estrutura totalmente fechada, na forma de um poliedro convexo, em
que todas as faces pentagonais estdo isoladas uma da outra, de modo
que todo pentdgono fique rodeado por um “anel” de faces hexagonais.

A regra do pentdgono isolado, conhecida por seu acronimo em
inglés IPR (Isolated Pentagon Rule), afirma que os fulerenos mais
estaveis sdo aqueles que ndo apresentam pentdgonos adjacentes, ou
seja, cada um dos 12 pentdgonos estd rodeado de hexdgonos.

Usando os dois tipos de pecas (pentagonais e hexagonais), na
oficina apareceram duas estruturas Cy, e Cq. Ambas totalmente
fechadas, nas quais todas as faces pentagonais estdo isoladas uma
da outra, de modo que todo pentdgono fique rodeado por um “anel”
de faces hexagonais.

O Cq, aparece como resultado devido a escolha das arestas que
sdo compostas por pegas pentagonais e hexagonais. Entretanto, o Cy,
representado na Figura 3, € a menor estrutura que cumpre esta regra.

Figura 3. Demonstragdo do Cg,

Foram necessdrias exatamente 12 pecas pentagonais e 20 pecas
hexagonais para fechar a estrutura, sendo descrito apenas um modo
de montar o Cy, com todos os pentdgonos separados.

O principio é uma consequéncia da caracteristica de Euler-
Poincaré, que é um invariante topoldgico e pode ser calculado usando
V-A+F=2, sendo V o numero de vértices, A o nimero de arestas e
F o ntimero de faces do poliedro convexo. Com base nesta teoria,
estabelecemos que para fechar qualquer rede esférica consistindo
de i hexdgonos, exceto para i = 1 sdo necessdrios doze pentdgonos.
O menor fulereno observado foi o C,,, composto apenas por doze
pentdgonos e zero hexdgono.

Como cada uma das arestas esta ligada a dois vértices e em
cada vértice do fulereno ha um encontro de trés arestas, temos que:
V=2A/3. Substituindo em V+F-A=2, obtemos F=A/3+2. Sabemos
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que F=F+F, isto é, o total de faces (F) € soma do nimero de penté-
gonos (Fs) e hexdgonos (Fy).

Como cada aresta do poliedro é compartilhada por arestas
de duas faces, A = (5F5 + 6F)/2. Substituindo-se F = Fs+F, e
A = (5F; + 6F)/2 em F = A/3+2, temos: F; = 12 (exatamente 12
pentdgonos). Portanto, F =12 + F,.

Quanto aos vértices, como V =2A/3, entdo A=3V/2. Substituindo-
se A=3V/2 e F =12 + F; em V+F-A=2, obtém-se V=20+2F,.

Vale destacar que para fulerenos menores que o Cq4, ndo podemos
aplicar a regra do pentdgono isolado, sendo a estabilidade dos diferen-
tes isomeros dada pela regra da penalidade do pentdgono adjacente,
também conhecida como PAPR (Pentagon Adjacency Penalty Rule),
que afirma que entre os possiveis isomeros na regra dos pentdgonos
isolados, o mais estdvel € o que minimiza o nimero de arestas comuns
entre pentdgonos, ou seja, aquele com o menor nimero de ligacdes
pentdgono-pentdgono.®

Podemos afirmar, entdo, que fulerenos do tipo C,, com n<60, com
todos os pentdgonos isolados ndo existe. Nesse caso, Kroto argumenta
que a estabilidade estd relacionada com o isdmero de menor nimero
de fusdes de pentdgonos e maior simetria para cada um desses fu-
lerenos. Para discutir a afirmacéo, os estudantes foram incitados a
utilizar o material para encontrar e representar a estrutura do menor
fulereno C, que possa existir sem a fusao de pentdgono do tipo III ou
fusdo sequencial dos pentagonos, isto é, o tipo I e II s@o suficientes.

Outro resultado que ndo € observado de imediato, mas depois
de dicas e algumas tentativas podemos chegar, € que o menor fule-
reno sem a fusdo de pentdgono do tipo III, ou fusdo sequencial dos
pentdgonos € o Cs, - formado por 12 pegas pentagonais e 15 pegas
hexagonais (Figura 4).

L r———

Figura 4. Demonstragdo do Cs,

O Cq, possui seis subunidades, denominadas piracelénicas,
constituidas por dois pentdgonos e dois hexdgonos, sendo que € nesta
parte da molécula que ocorrem as reacdes, geralmente na posi¢ao 1,
2%(Figura 5).

Unidade piracelénica
Ceo

Figura 5. Demonstragdo da unidade piracelénica do C,
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A maioria dos autores nio consideram o Cg, uma molécula
aromadtica, pois seus carbonos ndo possuem um angulo de 120° com
carbonos usuais sp? [C = C], porém, sdo ligeiramente piramidalizados
de forma que a molécula ndo contém superficies planares, o que, por
sua vez, impede a existéncia de correntes anelares. Outro aspecto a
ser considerado é que o fulereno ndo apresenta reacdes tipicas de
arenos, como adigdes eletrofilicas. Estes reagem de forma andloga a
olefinas deficientes de elétrons, sendo passivel de ataques nucleofi-
licos, radicalares e até mesmo reacgdes de cicloadi¢des. Acredita-se
que a forca motriz para a alta reatividade resida na tensdo resultante
de seus carbonos piramidalizados, que passa a ser aliviado apds as
transformagdes deles em carbono sp* [C — C]°.

Harold Kroto decidiu pdr a terminagdo eno no nome do Cg,
(Buckminsterfulereno), por analogia com benzeno (C.H), dada a
existéncia de ligacdes @ alternadas, as quais poderiam conferir ao
C,, algum cardcter aromitico. E evidente que, dada a esfericidade
deste, os orbitais p - ndo envolvidos na hibridagdo sp2 - ndo serdo
exatamente paralelos (como acontece no benzeno), o que ndo pro-
picia uma boa jungao para garantir ligacdes @ fortes e também ndo
propicia uma deslocalizagdo eficiente, o que deve se refletir no fato
de, no Cq, existir uma fraca aromaticidade. Isto pode ser confirmado
pelas distancias internucleares entre os 4tomos de carbono: enquanto
numa camada de grafite, em que a deslocalizacgdo € perfeita, todas as
ligacdes tém o mesmo comprimento (1,42 A), no C, existem dois
valores para o comprimento da ligagdo carbono-carbono: 1,455 A,
para as ligacdes C—C, e 1,391 A para as ligagdes C=C.?

Sabe-se que a molécula de Cg, embora rica em elétrons, se
comporta como uma espécie eletronegativa capaz de aceitar reversi-
velmente de um até seis elétrons, formando os anions corresponden-
tes. O carater eletrdnico deficitario deste fulereno foi comprovado
por célculos tedricos e atribuido aos orbitais moleculares LUMO
ndo-ligantes, que estdo em um patamar de energia muito baixo.! O
excesso de densidade de carga negativa se acumula principalmente
nos pentdgonos, jd que € a zona mais “piramidalizada” da estrutura
esférica.®

Investigacao III: a excecdo do C,,

Com o material da oficina, foi requerido aos estudantes a cons-
trugdo de uma estrutura fechada na forma de um poliedro convexo
utilizando 12 pegas pentagonais e uma hexagonal, em que se veri-
ficou a ndo existéncia do fulereno C,,. O emprego do material pode
colaborar nesta investigacdo, pois permitiu aos estudantes demonstrar
que o poliedro sugerido ndo € possivel, uma vez que a estrutura niao
fecha (I). Pode-se constatar, ainda, que a partir do C,,, este retoma o
formato de “gaiolas” (II) — (Figura 6).

(D Cx

Figura 6. Demonstragdo do C,,

(1) Ca4

Com base nesta investigagio, estabelecemos que podemos fechar
qualquer rede esférica consistindo de 12 pentagonos e F¢ hexdgonos,
exceto para Fg= 1.
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V=20+2F,. Com F,=0, obtemos V=20, menor fulereno observado
(C,,), composto apenas por doze pentdgonos e zero hexdgono.

Assim, com n vértices, um fulereno C, existe para todo n > 20
e n #22 e F;=n/2-10.

Investigacao IV: o C,,

Nesta investigagao foi pedido aos estudantes que usassem as pegas
pentagonais e hexagonais do material para representar a estrutura
totalmente fechada do C,, de modo que todas as faces pentagonais
ficassem isoladas.

Conforme demonstrado matematicamente na investigagdo II, ja
era previsto que, para representar o C,,, seriam necessdrias 12 pecas
pentagonais e 25 pegas hexagonais.

Nao € 6bvio de imediato, mas assim como no caso do Cg,, tam-
bém existe apenas um isdmero do C,, que mantém a regra de todos
os pentdgonos isolados (Figura 7). Para montar, basta acrescentar um
“anel” com 5 pegas hexagonais na parte que divide o Cy, em dois
hemisférios. Este argumento foi usado para explicar a predominancia
do Cq, e C,, apresentado por Kroto.

Figura 7. Demonstragdo do Cs,

Investigacao V: Cy;, Cs,, Cygy Cog, Cyy

De acordo com o argumento 3 descrito na introducdo deste artigo,
utilizamos o material para representar e comparar os fulerenos C,,;
C,e; Cyg; Cyy; €, Cy4. Na oficina, os estudantes foram conduzidos a
construir as estruturas, considerando os tipos de fusdo de pentagonos*
(Figura 8), seguindo as seguintes orientacdes:

08 & @

I o m I\

Figura 8. Tipos de fusdo de pentdgonos

i) Cj, que possa existir sem a fusdo de pentdgonos do tipo II.

ii) C;, que envolva apenas duas configuragdes de fusdo de pentdgonos
do tipo III e outras fusdes de ordem menor que o tipo I11.

iii) Cj, que possa existir sem a fusio de pentagonos do tipo IV.

iv) Cy (os dois casos existentes).

v) CyeCy.

Quim. Nova

Comparar os resultados obtidos com o recurso disponivel na
Web,'® fornecido e mantido por David Tomanek e Nick Frederick,
do Michigan State University Computational Nanotechnology Lab.

Segue uma tabela para apresentar os resultados desse trabalho
investigativo. Usamos C, para designar o fulerenos de n vértices
(atomos de carbono) e F; o nimero de hexdgonos necessarios para
construcio dos casos de fulerenos investigados (Tabela 1).

Tabela 1. Resultados da investigagdo V

C, F, Resultados do trabalho investigativo
Cye 8 Dentre os 15 isdmeros possiveis do Cyq, en-
contramos apenas um que existe sem a fusao
de pentdgonos do tipo III. Resultado obtido
apos visualizacdo dos isdmeros do fulereno
C; disponibilzados por David Tomanek e Nick Frederick.
Cy, 6 Dentre os 6 isdmeros possiveis
do C,,, encontramos apenas
um que existe e que envolve
apenas duas configuragdes do
tipo III. Resultado que pode ser confirmado ap6s visualizagdo
dos isémeros do fulereno C;, disponibilzados por David To-
manek e Nick Frederick.

Cy 5 Dentre os trés isdomeros possiveis do Cs,, ndo existem isdmeros

sem a inclusdo de configuragdes de alta tensdo do tipo IV.
Todos os casos foram investigados e representados somente
com auxilio do material manipuldvel.

Cy 4 Os dois isdmeros possiveis
representados possibilitaram a
visualizacdo das diferentes

i configuragdes de fusdo de

pentdgonos. No primeiro caso,

encontramos apenas configuracdes do tipo II e do tipo III. No

segundo caso, encontramos configuracdes de alta tensdao do

tipo IV. Os dois casos foram investigados e representados so-
mente com auxilio do material manipuldvel.

Cy 3 O tnico caso do fulerenos C,,representado e
obtido somente com auxilio do material mani-
puldvel.

Cy 2 O dnico caso do fulerenos C,, representado e
obtido somente com auxilio do material ma-
nipuldvel.

FULERENOS E SEU GRUPO PONTUAL DE SIMETRIA

A Matematica € uma ciéncia que fornece ferramentas para a
construciio de muitos conceitos cientificos. Além disso, € possivel
observar na natureza, um recorrente padrdo geométrico que alicerga
e influi em arranjos espaciais, desde o formato de um favo de mel
até a disposicdo de um cristal de gelo, todos tendendo a variagdes
hexagonais.

Para entender tais varia¢Ges, precisamos identificar a geome-
tria das formas, que agem, desde seu nivel mais bdsico, buscando
a solugdo mais eficiente em termos de espaco e energia. No nivel
submicroscépico, o mundo também € estruturado em torno de leis
geométricas, tendo a Quimica muitos exemplos: estruturas cristalinas,
redes de Bravais, nanocompostos e clusters.

Na Quimica, a simetria é deveras importante para determinar
as propriedades fisicas de compostos; orientar como as reagdes
podem ocorrer; justificar os orbitais hibridos que sdo possiveis em



Vol. 40, No. 8

determinadas moléculas; construir diagramas de energia de orbi-
tais moleculares; discutir a estrutura eletrOnica; discutir vibragdes
moleculares e atribuir transi¢des em espectroscopia eletronica. O
estudo da simetria ndo deixa de ser relevante nos fulerenos, os quais
tém a sua estabilidade, assim como muitas propriedades, associada
a simetria das estruturas.!

Seguimos com a proposta de estudo e investigacio sobre grupo
de simetria das moléculas de fulerenos e algumas de suas aplicacdes
na Quimica. Para isso, introduzimos o assunto de forma oral e expo-
sitiva e utilizamos, como meio de referéncia e consultas, o recurso
da Web fornecido por Nick Frederick no Michigan State University
Computational Nanotechnology Lab."° Para representar as estruturas,
utilizou-se 0 mesmo material empregado nas atividades anteriores
e um espelho plano.

Elementos e operacoes basicas de simetria

O tipo de simetria para o qual uma molécula pertence € conhecida
como seu grupo pontual. O grupo pontual de qualquer molécula € o
conjunto das operagdes de simetria que consiste em mover um corpo
de tal maneira que sua posig¢do final, apds o movimento, seja equiva-
lente a inicial. Um elemento de simetria € uma entidade geométrica
(ponto, reta ou plano) com relagdo a qual se efetua uma ou mais
operagdes de simetria. As operagdes de simetria estdo baseadas em
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Tabela 2. Resumo dos elementos e das operacdes de simetria

Elementos de simetria

Operacdes de simetria

Eixos de rotagio (C,)

C,: uma ou mais rotacoes 2m/n rad. ao
redor do eixo préprio (C,).

Planos o:

o, - reflexao horizontal

o, - plano de reflexdo vertical
6, - plano de reflexdo diagonal

o: a reflexdo em um plano de simetria
¢ gera uma imagem geométrica da
molécula no espelho.

Centros de simetria (i) (ou centro de
inversao)

i: Inversdo. Inversdo de todos os dtomos
através de um centro.

Eixo Rotacdo-reflexio (S,)

S.: sequéncia de rotagdo-reflexdo no

eixo improprio (S,).

Investigacdo VI:

A proposta foi explorar a pagina da Web'® construida e mantida

por Frederick para auxiliar na visualiza¢@o e na escolha de isomeros
do fulereno que representem exemplos dos grupos de simetria apre-
sentados. O material manupuldvel foi utilizado para representd-los.

Seguem as tabelas com os resultados deste trabalho investigativo.

I) Grupos de baixa simetria (Tabela 3)

Tabela 3. Resultados da investigagdo VI - I

elementos de simetria, e ambos (operagdes e elementos) sdo condi¢des Grupo pontual ~ Elementos de Operagdes de Exemplo de
necessdrias para definir simetria. No estudo de sistemas finitos, tais de simetria simetria simetria fulereno para
como moléculas, aglomerados moleculares, etc., existem somente representar o
quatro tipos de operacdes (Tabela 2). Em um cristal, as operacdes grupo
de translacoes também dever ser incluidas. G, Também € umele-  E (identidade) Muitos
mento de simetria representantes
Grupos pontuais de simetria Cg 1 plano & Eeo, C,, (C)
Um grupo pontual € representado por um conjunto de operacdes
de simetria. Para esta atividade os estudantes utilizaram o material
proposto na oficina e um espelho. Segue um esquema bastante di-
fundido nos textos diddticos para classificar a molécula (Figura 9). -
Ap6s a apresentagio deste estudo introdutério de forma exposi- G 1 centro Eei(S,=C) Nenhum
. . . . ~ . representante
tiva, continuamos com a investigacdo proposta a seguir.
LINEAR m cUBICA
“C; | C.? C.? | L ss0:0u 1L 5
sim ¢ ndo ndo * sim
© .7
ndo sim sim ‘b ndo
i? c? a?
sim no sim ,j, ndo sim ndo
@
ndo

o0 ©6

Figura 9. Fluxograma para classifica¢do do grupo de simetria de moléculas'
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II) Grupos com um tnico eixo de simetria (Tabela 4) Tabela 6. Resultados da investigagdo VI-IV
Tabela 4. Resultados da investigagdo VI-1I Grupo  Elementos de Operacdes de simetria Exemplo de
pontual simetria fulereno C,, (C,)
Grupo pontual de  Elementos de Operagdes de Exemplo de de sime- para representar o
simetria. simetria simetria fulereno C;, (C,) tria grupo
para representar o
srupo T, Possuem os E, 8C,, 3C,, 6S, e 60, Cys (Ty)
mesmos elementos ) 4
C, (n=3) eixos C; E, CeCy Cys (Cy) de simetria que @ @ m )
& Y um tetraedro = \ /
regular. ‘
T T=T,, sem E, 4C;,4C? e 3C, C, (T)
j reflexdes e | o~
C,, (n=23,...) leixoC,e E,c,. C,, C2 .., Nenhum repre- sem r(ftac:;()es
1plano G, C'eS,. Sené sentante 1MProprias.
par, existe i.
C,, (n=3) um eixo de rota- E, 2C,,3 0, Cy, (Cy) I, Possuem os E, 12C,, 12Cs%, 20C,, Cq (1)
¢do C, e n planos mesmos elementos  15C,, i, 12S,,, 12S,%,
verticais G, de simetria que 20 Sse 150 Em
um icosaedro -
ou dodecaedro g a )
regular f
S, (n=4) 1 eixo impréoprio  E, S,,C,e S} C. (Sy)
(S,) I I=l, semreflexdes E, 12C, 12C2, 20C,, Co (D
e sem rotacgdes 15C, DR
impréprias. I . . ﬁ
IIT) Grupos com um eixo C, e n eixos C, (Tabela 5)
. . opostos diametralmente a um centro (i). Assim, moléculas polares
Tabela 5. Resultados da investigagdo VI-III ~ . ~
ndo apresentam centro de inversao.
Grupo pontual de  Elementos de Operagdes de Exemplo de O momento dipolo ndo pode estar perpendicular aos planos de
simetria. simetria simetria fulereno Cs, (C,) reflex@o e também ndo pode estar perpendicular ao eixo de rotagdo,
para representar o pois moléculas que possuem C, perpendicular a um eixo C, ou G,
&rupo perpendicular a um eixo C, tem a resultante do momento dipolo
D, (n=2,34,...)  eixos C, e C, E, 2C, e 3C, C;, (Dy) igual a zero, ou seja, sdo apolares. Assim, uma molécula ndo pode
ser polar se ela pertencer a qualquer dos grupos D e seus derivados,
os grupos ctibicos T e O, o grupo icosaédrico I e suas modificagdes.
Uma molécula quiral ndo pode ser sobreposta na sua imagem de
reflexdo e € opticamente ativas quando observadas. Uma molécula
D,, (n=3) 1 eixo C,, neixos E, 2C,, 3C,, C;, (Dyy) quiral e suaimagem (reflexao) sdo chamados enantidmeros. Os pares
Cyelplano(l) o, 2S;e30, de enantidmeros giram o plano da luz polarizada na mesma magnitu-
ao eixo C, O eixo O @ de, mas para lados opostos. Para ser quiral uma molécula nio pode ter
C, é também um ~
eixo S > S, Os grupos que apresentam S, sdo D,,, D,, e os grupos Ty, O, e ;.
- . - - Para os eixos S, disfarcados (6=S; i=S,), moléculas com um plano
D,y (n=2,3.4,..) leixoC, neixos E,2C; 3C, i, Cy, (Ds9) de reflexdo ou com um centro de inversdo ndo podem ser quirais.
C, e n planos 2S¢ e 30,

contendo eixo
C,. Sao planos
diagonais G,,.

IV) Grupos de alta simetria (Tabela 6)

Estes grupos estdo relacionados com as propriedades de sime-
tria dos poliedros regulares (poliedros platdnicos): tetraedro, cubo,
octaedro, dodecaedro e icosaedro.

Simetria, polaridade e moléculas quirais

As aplicacdes de simetria estdo relacionadas a polaridade e a
quiralidade das moléculas.

Uma molécula com centro de inversdo € apolar, sendo que a
inversdo implica na distribuicdo de carga igual em todos os pontos

POTENCIALIDADES DO MATERIAL E O APELO
TEMATICO DOS FULERENOS

Como se pode perceber, todos os conteudos das atividades da
oficina foram trabalhados a partir do material apresentado. Este
foi empregado de modo a demonstrar elementos da estrutura de
fulerenos que estdo limitados a abstracio do contetido quimico. Em
outras palavras, o material revelou um expressivo valor para o ensi-
no de Quimica no que diz respeito a “materializa¢do” de conceitos,
ajudando o estudante a compreender estruturas quimicas regidas
pela geometria [molecular], e assumindo a Matemdtica como uma
indispensdvel ferramenta no estudo de fulerenos,'” estudo este que
demonstrou riqueza conceitual e apelo frente a atualidade do tema
em importantes pesquisas de Quimica. Além do mais, o material
auxiliou na compreensdo dos artigos selecionados na oficina, o que
aproximou os estudantes a esfera da pesquisa, e, consequentemente,
da escrita cientifica.
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Pontuamos, ainda, que o desenvolvimento da habilidade de repre-
sentar mentalmente um objeto que ndo estd ante os olhos, depende
da exploragdo de modelos, programas computacionais ou materiais
que possibilitem ao estudante a construg@o de imagens mentais. Em
consonancia, o material utilizado contribuiu para a percepcdo do ar-
ranjo espacial dos fulurenos, permitindo o desenvolvimento da nogao
da tridimensionalidade, assim como o didlogo e a inter-relagdo de
diferentes dreas do conhecimento, numa rede de comunicacio, isto
€, num saber unificado.

Em suma, ndo podemos descartar o fato de que transformar
artigos cientificos em recursos diddticos - em especial nos cursos de
graduag@o - pode ser uma forma de socializar a produg@o cientifica,
favorecendo o processo de ensino e a proposi¢do de metodologias.
Embora algumas iniciativas sobre a utilizagdo dos artigos cientificos
no ensino superior de Quimica sejam relatadas na literatura interna-
cional, o Brasil ainda carece de trabalhos pautados nesta prética.'?

CONCLUSAO

Ao contrdrio do que se pode imaginar, os fulerenos ndo sio
objetos de estudo exclusivos da Quimica ou da Fisica, mas ddo
lugar a problemas puramente matemadticos. Neste artigo buscamos
explorar as propriedades bésicas destas moléculas sob o ponto de
vista matematico, demonstrando a riqueza conceitual deste tema,
além da possibilidade de utilizagdo para o ensino superior, tecendo,
em especial, um didlogo com a Quimica sob o enfoque geométrico.
Ressaltamos, inclusive, as potencialidades de um material de fécil
acesso que demonstrou contribuir para o estudo dos fulerenos e a
superacao das limitacdes representacionais relacionadas a abstragdo
exigida. Assim, o material apresentado foi uma valiosa ferramenta/
estratégia que possibilitou a materializagdo de conceitos matematicas
e quimicos.
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Como € possivel notar, a visdo geométrica das moléculas — ga-
rantida pelo material utilizado na oficina — ¢ fundamental para a
compreensao das estruturas, das ligacdes quimicas e das propriedades
fisico-quimicas dos fulerenos.
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