Oficina: Enumeragao de moléculas pelo método de Poélya-Redfield.
XI Bienal de Matemaética - UFSCar - julho 2024. Facilitador: Prof. Roberto.
Folhas de atividades do 1¢ dia.

Problema 1. Classificar configuragoes do esqueleto do eteno com os substituintes hidrogénio
(H) ou cloro (Cl). (obs: as casas (posigoes vacantes) sao rotuladas, portanto sio distinguiveis.)

Atividade 1.1 Vocé pode antecipar quantas configuracoes exis- '

tem? (Sugestao: use o Principio Multiplicativo.)

Resp:

Atividade 1.2 Vocé pode antecipar quantas configuragoes existem com dois a&tomos de hidrogénio
e dois de cloro?
Resp:

Atividade 1.3 Complete os desenhos de todas as configuragoes do esqueleto do eteno com os
substituintes hidrogénio (H) ou cloro (C1). Alguns ja estdo completos.

Ciy(1,2,3,4)=(, , , ) Cu(1,2,3,4)=(, , , ) Ci5(1,2,3,4)=(, , , ) C16(1,2,3,4) = (C1,CL, CL,C1)

Atividade 1.4 Faca um inventdrio das configuragoes. O que vocé observa? Comece com:

1 configuracao com 4 atomos de hidrogénio e zero atomos de cloro;

Atividade 1.5 Como vocé pode expressar esse inventario através de um polinémio? O que
significa cada mon6émio?

Atividade Extra Classe 1: Considerando ainda o esqueleto do eteno com as casas rotuladas e
com os substituintes hidrogénio (H), cloro (C1) e flior (F'): a) Quantas configuragoes existem?
b) Quantas configuragoes existem com dois atomos de hidrogénio? ¢) Qual é o inventério das
configuragoes (em forma polinomial)?



Problema 2. Classificar configuragoes padroes do esqueleto do eteno com os substituintes
hidrogénio (H) e cloro (Cl). (obs: as casas nio sio rotuladas e dtomos do mesmo tipo sdao
indistinguiveis.)

Atividade 2.1 As configuragoes representam moléculas que estao soltas no espaco. Se as
configuragoes C; e C; correspondem a mesma molécula, escrevemos C; = (), e dizemos que
C; e C; estao na mesma classe. Classifique as 16 configuracoes do esqueleto do eteno com os
substituintes H e C'l. Vocé observa alguma propriedade ttil para essa tarefa?

Cy
CQECgE---

Atividade 2.2 Escolhendo uma configuracao de cada classe, elas sao chamadas padroes. Faga
a sua escolha e apresente um desenho de cada padrao.

Atividade 2.3 Faca um inventdrio descritivo das configuracoes padroes. Comece com:

1 configuracao padrao com 4 atomos de hidrogénio e zero atomos de cloro;

Atividade 2.4 Usando a resposta anterior, expresse o inventéario de padroes como um polinémio
nas variaveis h e c. Esse polindmio pode ser fatorado no campo dos nimeros reais? Vocé
vislumbra alguma regra para a obtencao desse polinémio?

Atividade Extra Classe 2. Considere que no esqueleto do eteno estao sendo considerados
seis substituintes, quatro atomos e dois radicais. a) Quantas sdo as configuragoes (em que as
casas sao rotuladas)? b) Expresse o inventario das configura¢oes como um polinémio. ¢) Se o
professor lhe pedir o inventario dos padroes, o que vocé pode fazer ou argumentar?



Oficina: Enumeragao de moléculas pelo método de Poélya-Redfield.
XI Bienal de Matemaética - UFSCar - julho 2024. Facilitador: Prof. Roberto.
Folhas de atividades do 29 dia

Problema 3. Classificar os padroes do esqueleto do eteno com os substituintes hidrogénio (H)
ou cloro (C1) usando o método de Polya-Redfield. Generalizar.

Atividade 3.1 Sabemos que movimentos (ou simetrias) que conservam figuras sao essencial-
mente rotacoes e reflexdes. Descreva as simetrias que conservam o esqueleto do eteno.

Resp:

Atividade 3.2 a) Descreva as simetrias como permutagoes do conjunto {1,2,3,4}. b) Veja
por que essas simetrias formam um grupo. c¢) Escreva os elementos desse grupo na forma de
produto de ciclos disjuntos completos.

Resp:

Atividade 3.3 Seja g uma simetria, escrita como um produto completo de ciclos disjuntos.
A cada ciclo de comprimento k associamos a varidvel xj. Se um ciclo de comprimento k se
repete j vezes em g, associamos a ele o produto zpzy ... xp = xi Se g tem ciclos de diferentes
comprimentos k, tomamos o produto dos diversos xfﬁ Forma-se assim um monoémio, que é
chamado tipo ciclico de g. Liste os tipos ciclicos das simetrias do esqueleto do eteno.

=(1(2)3)4) —
= (14)(23) —
= (12)(34) —
= (13)(24) —

Atividade 3.4 A média dos tipos ciclicos de um grupo é o seu indice de ciclos. Escreva o
indice de ciclos do grupo de simetrias do esqueleto do eteno.



Atividade 3.5 Associamos a H a variavel h, e a Cl a varidavel c. O método de enumeragao de
Polya-Redfield preconiza que o inventario de padroes pode ser obtido substituindo-se, no indice
de ciclos do grupo, cada variavel x; por h' + ¢!. Portanto xf deve ser substituido por (k¢ + c¢*)’.
Calcule o inventario de padroes. Veja se é o mesmo obtido anteriormente pelo método “manual”.

Atividade 3.6 Suponhamos que no esqueleto do eteno estejam sendo considerados os substi-
tuintes hidrogénio (H), cloro (Cl) e flior (F'), representados pelas variaveis h, ¢ e f, respec-
tivamente. Generalizando o procedimento de Pélya-Redfield, calcule o inventario de padroes.
Quantos padroes no total existem?

Atividade 3.7 O esqueleto benzémico consiste de seis atomos de carbono posicionados nos
vértices de um hexagono, com seis posi¢oes vacantes, como na figura abaixo. O grupo de
simetrias é o grupo diedral Dg de 12 elementos, indicados na tabela abaixo. Complete a tabela
com os tipos ciclicos t(g) dos elementos g de Dg. Escreva o indice de ciclos de Dg.

\ \ g € Dg ‘ t(g) |

L = DEOO0
5. | p = (123456)

1 6 3. 2 = (135)(246)
4. | p3=(14)(25)(36)
5. | p' = (153)(264)

2 5 6. | o7 = (165432)

7. | o= (12)(36)(45)
8. | po=(13)(2)(46)(5)

3 ] 9. | pP = (14)(23)(56)
10. | pPo = (15)(24)(3)(6)
11. | p*o = (16)(25)(34)
12. | p°o = (1)(26)(35)(4)

Atividade 3.8 Suponha que os substituintes no esqueleto do benzeno sejam hidrogénio e cloro.
Calcule seu inventéario de padroes. Quantos sao no total? Quantos padroes existem com dois
atomos de hidrogénio?



