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Representacao de Moléculas
Organicas
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Existem diversas formas para representar compostos organicos. As formas mais usuais e
rapidas de os representarmos no papel é através de uma formula molecular, de uma formula
estrutural plana, de uma formula estrutural simplificada ou condensada ou de uma formula

de tracos.

Vejamos o caso da molécula do etanol:

)
CH,CH,O0H H—?—?_OH H3C—CH,—OH ~"ou
H H
férmula molecular  formula estrutural plana férmula estrutural plana férmula de tragos

(féormula condensada) (formula de Couper) simplificada ou condensada




UNIVERSIDADE

AbE RTA - U.C. 21022 - Conceitos Fundamentais de Quimica

www.uab.pt

A formula molecular de um composto organico indica o nUmero de atomos de cada elemento
gue compde a molécula, bem como a proporcao entre eles.

Voltando ao exemplo do etanol, a sua formula molecular pode ser expressa por C,H.O.
Significa que cada molécula de etanol é formada por dois atomos de carbono e seis atomos
de hidrogénio e um atomo de oxigénio. Podemos detalhar um pouco mais a sua
representacao através da representacao da férmula condensada, CH;CH,OH. Nesse tipo de
representacao as ligacdes entre os atomos ndo sao representadas.

Uma vez que carbono é tetravalente, i.e., realiza quatro ligacdes, o hidrogénio é monovalente,
faz apenas uma ligacao covalente, e o oxigénio bivalente. Podemos representar a formula
estrutural plana do etanol por:
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Numa representacao da estrutura por uma férmula estrutural plana, podemos mostrar quais
sao os elementos quimicos que compdem a molécula e o numero exato deles, e também
quais sao as ligacdes que cada um realiza e a estrutura (arrumacao ou disposicao espacial)
dos atomos dentro da molécula.

Pelo o facto do carbono poder formar ligagcdes simples, duplas e triplas com outros atomos de
carbono e/ou com outros tipos de atomos, torna-se muito Util o uso das representacdes que
comtemplam a informacao acerca da ligacao. De forma a ilustrar um alceno insaturado, veja
as diferentes representacdes do 1-propeno:

AN
AN
CH,CHCH C—C—C—H
B / | H,C—CH—CH;
férmula molecular H H
(formula condensada) férmula estrutural plana formula estrutural plana
(férmula de Couper) simplificada ou condensada

Na representacdao por uma férmula condensada ha uma simplificacao da ligacao do H.
Formulas que elucidem a estrutura da cadeia, designam-se formulas esqueléticas.
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Numa representacdo por uma formula de tragos as ligacdes entre os carbonos sao
representadas por tracos. Numa ligacao simples é um traco, uma ligacao dupla sdo dois tracos
e uma ligacao tripla sdao trés tracos. Os pontos de inflexdo, bem como as pontas
correspondem a atomos de carbono.

Neste tipo de representacdao a quantidade de hidrogénios fica subentendida, i.e., sabendo
gue o carbono faz quatro ligacdes. A quantidade de ligacdes em faltar sera o numero de
atomos de hidrogénio a que cada atomo de carbono estd ligado. Como exemplo veja as
representacdes da estrutura do 2,4-dimetillpent-1-eno.

H\C/H HH\C/H
HN ] /U‘\
H /"N O\ _H
/C\ /C\ /C\H
H HH HH

formula estrutural plana
(formula de Couper)

formula de tracos

E evidente que a omissdo dos atomos de hidrogénio além de simplificar, torna mais percetivel
a representacao estrutural do composto, neste caso o 2,4-dimetillpent-1-eno. Esta
simplificacao torna-se ainda mais evidente para cadeias moleculares longas.
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Numa representacao por formula de tragos, pode-se, quando necessario, chamar a atencao
para algum detalhe, destacando-se o &tomo de carbono ou de hidrogénio, tal como ilustra o
seguinte exemplo:

HO 3-(4-Hidroxi-3,5-dimetoxifenil)prop-2-enal

(Sinapaldeido)

O

™~

Quando conveniente pode-se usar siglas para representar ramificagdes.

MeO o _C

HO
OMe
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A estereoquimica pode ser ilustrada em férmulas esqueléticas.

Quiralidade nas formulas esqueléticos é indicado usando a projecao Natta. Numa projecao

Natta as ligacdes em cunha ou em cunha tracejadas representam ligacdes acima ou para tras
do plano.

HO

\\\\\\\\\\

HO OH

\\\\s (3S,4R,5R)-1,3,4,5,6-pentahidroxihexan-2-ona
HO OH (D-Fructofuranose)

Ligacdes onduladas, representam ligacdes indiferenciadas, tanto acima como para tras do
plano.
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Com o recurso a ferramentas digitais graficas é possivel representar a mesma molécula do
etanol (CH;CH,OH) anteriormente descrita, de forma a dar énfase a diferentes aspetos. As
representacoes espaciais das moléculas mais comuns sao designadas por: sticks, ball & sticks
e space filling.

sticks ball & sticks space filling

No uso deste tipo de representacdes é evidente a necessidade de descrever o cédigo de cores
usadas para cada atomo. No exemplo ilustrado usou-se o cédigo de cores: carbono (cinzento),
hidrogénio (branco) e oxigénio (vermelho).
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Os codigos de cores sdo também aplicados nas representacdes de férmulas de linhas,
evidenciado os diferentes atomos presentes na estrutura. No exemplo seguinte a estrutura da
Timina é representada por trés formas diferentes.

o)
H,C
| NH
N o)
H
férmula de tracos ball & sticks space filling

5-Metilpirimidina-2,4(1H,3H)-dione
Timina
Cdédigo de cores nas representacdes por ball & sticks e space filling:
carbono (cinzento), hidrogénio (branco), oxigénio (vermelho) e azoto (azul).




