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1.1 Motivacao

A nomenclatura de compostos organicos é um tépico que, do ponto de
vista didético, ja foi crucial. Atualmente, softwares sdo capazes de fornecer a
nomenclatura IUPAC - do inglés, International Union of Pure and Applied Che-
mistry — de qualquer composto quimica que possua uma estrutura represen-
tavel nas suas interfaces.

Dentre tais programas, ressalta-se o ChemDraw, um software de licencia
proprietdria da empresa Revvity, e o KingDraw, um software gratuito. Ambos
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4. Nomenclatura de compostos organicos 1.2 Nomenclatura de alcanos

possuem, dentre as inimeras qualidades, a habilidade de fornecer nomes
IUPAC de compostos organicos de acordo com a estrutura quimica.

Todavia, saber nomear um composto quimico a partir de sua estrutura e
saber montar a estrutura de um composto a partir de seu nome sao habilida-
des que sdo tteis. Caso se saiba a estrutura de um composto a partir de seu
nome, pode-se ter uma nog¢ao da reatividade de tal composto imediamente.
Sendo assim, alguns conceitos centrais de nomenclatura serdo passados nessa

aula, para que a base do assunto seja passada.

1.2 Nomenclatura de alcanos

Os alcanos possuem férmula geral C,Hy,12 e sempre possuem o sufixo
ano. A parte varidvel do nome sera o prefixo, que varia de acordo com o
namero de carbonos totais do composto. A Tabela 1, Pdgina 3, traz a no-
menclatura de alcanos de acordo o niimero de 4&tomos de carbono e algumas
propriedades fisicas, como temperatura de ebuligdo, de fusdo e densidade.
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4. Nomenclatura de compostos organicos 1.2 Nomenclatura de alcanos

Analisando os compostos, percebe-se que, a partir do metano, os alcanos
subsequentes diferem-se dos anterior por uma unidade CH;, denominada
metileno ou unidade metilénica'. Além disso, as férmulas estruturais do
metano, etano e propano possuem um elemento em comum, conforme mos-
trado na Figura 1.

H,
CH H;C -CH; C.
! H;C ™ “CHj
Metano Etano Propano

Figura 1: Férmulas estruturais do metano, etano e propano.

Para os trés compostos, ndo hd como serem descritos por outras estruturas
com conectividade atdmicas respeitando a regra do octeto. Todavia, a partir
de alcanos com quatro 4tomos de carbono, o fendmeno da isomeria ganha
importancia.

Isdmeros - Defini¢ao IUPAC

Uma de muitas espécies diferentes (ou entidades moleculares) que pos-
suem a mesma composicdo atomica (férmula molecular) mas que dife-
rem em férmulas de linha ou estereoquimicas e, entdao, possuem pro-
priedades fisicas e/ou quimicas (ISOMER..., 2019).

Isdmeros constitucionais - Defini¢ao IUPAC

Isomeria entre estruturas que diferem em constituicdo e que sdo des-
critas por diferentes férmulas de linha - e.g. CH30CH3 e CH3CH,OH
(CONSTITUTIONAL..., 2019).

Constitui¢do - Defini¢ao IUPAC

A descricdo da identidade e conectividade (e correspondente multi-
plicaidades de ligacdo) dos atomos em uma entidade molecular (omi-
tindo qualquer distingdo oriunda de seu arranjo espacial) (CONSTITU-
TION..., 2019).

Sendo assim, a partir de quatro 4tomos de carbono, as conectividades dos
atomos podem ser distintas para a mesma férmula molecular, resultando em
isdmeros constitucionais (Figura 2).

TEmbora o metano tenha férmula condensada CHy e o etano CH3CHj3, ou seja, ndo ha-
vendo um grupo CH; de diferencga, deve-se analisar as férmulas moleculares CHy e CoHp,
dando origem a diferenca de uma unidade CHo.
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a. Isomeria de funcao b. Isomeria de cadeia c. Isomeria de posicao
~._OH /\0/ N )\ /\{\ }\/\
C;HgO C3HgO C4Hyg C4Hyg CeH4 CeH4
Propan-1-ol Etoxietano Butano Isobutano 3-metilpentano  2-metilpentano
Alcool Eter Cadeia linear Cadeia ramificada Posigdo 3 Posigdo 2

d. Tautomeria e. Compensacao/metameria
Ao L Do e
C4H;(O C4H;(O
C3HgO C;HsO 410
Etoxietano Metoxipropano

Propan-2-ona  Prop-1-en-2-ol
Posicdo 3 Posicdo 2
Cetona =——— Enol

Figura 2: Os cinco tipos de isomeria constitucional — i.e., funcao, cadeia, po-
sicdo, tautomeria e composicdo ou metameria — e exemplos representativos.

Alguns aspectos particulares dos cinco tipos de isomeria constitucional
incluem:

1. Dois compostos sdo denominados isomeros de fun¢do quando suas
fungdes organicas sdo alteradas, mantendo-se a férmula molecular;

2. Isdbmeros de cadeia sdo compostos com a mesma férmula molecular,

porém com diferentes tipos de cadeia —e.g., linear, ramificada e ciclica;

3. Isdbmeros de posicao sao aqueles cuja posi¢do de um substituinte — carbo-

nico ou heteroatdémico — é a tnica diferenga entre os compostos;

4. A tautomeria é um caso particular da isomeria de func¢ao, pois ambos
os isdbmeros coexistem em equilibrio. Outro exemplo classico de tautome-
ria é aquele envolvendo iminas e enaminas;

5. A compensacdo ou metameria também é um caso particular da iso-
meria de posi¢do, na qual a posi¢do de um heterodtomo € alterada na
cadeia carbonica. Tal isomeria é muito presente em éteres, aminas se-
cundarias ou tercidrias, sulfetos e fosfinas.

Os isomeros constitucionais do butano e do pentano sdo apresentados na
Figura 3°.

ZVale ressaltar que, de acordo com a Base Il do Anexo I do Acordo Ortografico da Lingua
Portuguesa de 1990 (BRASILIA: SENADO FEDERAL, 2014), os termos “hexano” /“hexil” e
“heptano”/“heptil” perdem a letra H quando sdo aglutinadas a outras palavras, se tornando
“exano” /"“exil” e “eptano”/“eptil”, respectivamente. A letra H pode ser mantida caso a
conexdo entre as palavras seja feita por um hifen, como no caso de neo-hexil ou neo-heptil.
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Y d )\
C4Hyo C4Hyo
Butano Isobutano —= Substituinte iso X
n = 0: Isopropil
/LH/L(& n = 1: Isobutil
" n = 2: Isopentil
CsHip CsHip CsHy,
Pentano Isopentano Neopentano — Substituinte neo  EX.:
n = 1: Neopentil
%H/i‘z n = 2: Neoexil
" n = 3: Neoeptil
Figura 3: Féormulas estruturais do butano, isobutano, pentano, isopentano e

neopentano, com exemplos dos substituintes neo e iso.

Além dos substituintes iso e neo, existem outros dois que sdo muito utili-
zados em nomenclaturas comuns, sec e terc® (Figura 4).

/\/\;rr )\C}i

Carbono
C4Hg C4Hy primario
Butil Isobutil
/\g & Carbono \/C;L“ Carbono
secundario tercidrio
C4Hg C4Hg
sec-Butil terc-Butil

Figura 4: Férmulas estruturais dos substituintes butil, isobutil, sec-butil e terc-
butil.

Os substituintes sec e terc sdo muito utilizados para nomenclaturas co-
muns e seus significados sdo mais diretos que os prefixos iso e neo. Todavia,
a complexidade dos produtos pode prejudicar o uso de tais prefixos comuns.

3E importante mencionar que, ao contrario dos prefixos “iso” e “neo”, os substituintes
“sec” e “terc” sdo escritos em itdlico quando a palavra é digitada. Quando manuscrito, o
prefixo é sublinhado. Além disso, muitos materiais em inglés mostram o prefixo “tert” ao
invés de “terc”, o que faz sentido dada a palavra tertiary ao invés de tercidrio. Sendo assim, o
substituinte em portugués é terc e, em inglés, tert. Por fim, os prefixos sec e terc sdo separados
do nome por um hifen e ndo sdo capitalizados, enquanto os prefixos iso e neo sdo aglutinados
e capitalizados.
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A fungdo principal da nomenclatura de compostos é fornecer uma iden-
tificagdo inequivoca da molécula. Em outras palavras, um composto quimi-
cos deve ter apenas um nome. Analogamente, um nome deve se referir a um
tnico composto. Sendo assim, a forma mais eficiente de se garantir que tais

relagdes sejam aplicadas é pelo uso da nomenclatura sistemdtica ou nomen-
clatura IUPAC.

1.3 Nomenclatura IUPAC (sistematica)

Para se determinar a nomenclatura I[UPAC de um alcano, alguns passos
devem ser seguidos:

1. Identificacdo da cadeia principal (Figura 5): A cadeia carbdnica prin-
cipal de um alcano é aquela com o maior nimero de d4tomos de carbo-
nos consecutivos. A cadeia principal é responsével pelo tltimo nome do

composto.

Ex. 1

2 4 6 .8 2o A0 8.5
1 b p X 1 3 5 Escolhas equivalentes

‘ 8
Cadeia principal: Cadeia principal:
octano octano

Ex. 2

2 A 8 2 4 6 7 84 Cadeia principal preferivel:
D v X 73 s decano (maior nimero de

8N
9 ~ atomos de carbono)
Cadeia principal: Cadeia principal:
decano nonano
Ex. 3
1 3, 5 ! 2 Cadeia principal preferivel:
\2/\{\/ X \2/\{\7/ octano (maior nimero de
5
SN \6/\8 atomos de carbono)
Cadeia principal: Cadeia principal:
heptano octano

Figura 5: Escolhas de cadeias carbonicas principais para alguns exemplos de
alcanos.
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2. Identificacdo e enumeragao dos substituintes (Figura 6): Os substi-
tuintes sdo grupos ligados a cadeia principal. O nome sistemdtico de
um alcano possui substituintes que vém antes da cadeia principal acom-
panhado do ntiimero que indica sua posi¢do nela. A enumeracdo deve
ser feita de modo que os substituintes possuam a menor enumeragao
possivel. O niimero de um substituinte é separado de seu nome por um
hifen, —. Nao ha espago entre os nomes dos substituintes e 0 nome da
cadeia principal.

Ex. I:

Substituinte

2 4 h Posicdo

1/\%/\5 Cadeia principal: pentano T

\\/ > Nome IUPAC: 3-metilpentano
Substituinte: -CH; (metil) l l

Posicdo: 3 ) Hifen Cadeia
principal
Ex. 2:
Substituinte
Posicao
- i Substituinte: -CH,CH3 (etil) Y
/2\/%4\/ 6 Posicdo: 4 Nome IUPAC: 4-etilexano
1 * 7 Cadeia principal: hexano l l
Hifen Cadeia
principal
Ex. 3
Substituinte
4 6 8 ~ .
3 > Cadeia principal: octano Posigdo
1 3003 7
N ]
- Substituinte: -(CH)(CH3), » Nome "[UPAC": 5-isopropiloctano
(isopropil) l l
Posigdo: 5 ) Hifen Cadeia
principal

Figura 6: Nomes de alcanos com substituintes na cadeia principal. O nome
fornecido ao composto do exemplo 3 é semi-sistemédtico pois 0 nome isopropil
foi utilizado e tal nome é o usual.

3. Muiltiplos substituintes iguais (Figura 7): Quando a cadeia principal
de um alcano possui multiplos substituintes iguais — e.g., dois grupos
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metil — deve-se usar os prefixos “di”, “tri” e “tetra”, por exemplo, para
nomeé-los. Além disso, as posi¢des de substituintes iguais sdo escritas
no mesmo substituinte e sdo separadas por virgula®.

Trés grupos metil
(posigdes 3, 8 e 8)

Nome IUPAC: 4-etil-3,8,8-trimetildecano

N\__. Um grupo etil

(posicao 4)

O nome 4-etil-3,8,8-trimetildecano possui preferéncia ao 7-etil-3,3,8-trimetildecano,
pois o substituinte citado primeiro no nome possui a menor posi¢ao.

Ex. 2:

Um grupo metil )
(posi¢do 8)

> Nome IUPAC: 3,3,7-trietil-8-metildecano
N~ Trés grupos etil
(posicdes 3,3 e 7)

J

Figura 7: Nomes de alcanos com mdltiplos substituintes iguais. A preferén-
cia de nomenclatura do 4-etil-3,8,8-trimetildecano é baseada na regra C-13.1
da IUPAC, que determina a senioridade de cadeias.

4. Cadeias principais de mesma extensao (Figura 8): Quando um alcano
possui duas possibilidades de cadeias principais com 0 mesmo niimero
de 4tomos de carbono, a que tem preferéncia é aquela com o maior na-
mero de substituintes.

5. Nomes sistemadticos de substituintes (Figura 8): Embora os nomes sec-
butil e terc-butil sejam aceitaveis, é preferivel que tais substituintes se-
jam denominados pela sua nomenclatura sistematica. Essa é obtida
pela determinacdo da cadeia principal do substituinte e determinando
as posi¢oes dos substituintes que contenha. Os nomes sistematicos de
substituintes sdo colocados entre parénteses para diferenciar substituin-
tes diretamente ligados a cadeia principal daqueles ligados aos préprios
substituintes.

iF importante destacar que os prefixos di, tri, tetra, sec e terc ndo sdo considerados para
se determinar a ordem alfabética de substituintes. Em contrapartida, os substituintes iso e
neo sdo considerados. Por exemplo, dentre os substituintes sec-butil e etil, o butil é primeiro
na ordem alfabética. Porém, a comparacdo dos substituintes isobutil e etil preconiza que o
etil é primeiro na ordem alfabética.
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S Embora ambas as cadeias principais possuam o

2 4 6 3
1/\3{\5/ X /\2{\5/ mesmo nimero de atomos de carbono (hexano),
N

PN a cadeia B possui dois substtuintes, enquanto a
: A possui apenas um. Sendo assim, a B possui
<A B preferéncia na nomenclatura
3-isopropilexano 3-etil-2-metilexano
Ex. 2:
A cadeia principal B possui quatro
N w ﬁl.lbstituil.‘lt”es ca A, trés. O substituint§ .
1 X isopropil" foi nomeado como (1-metiletil)
AN e o "isobutil" foi nomeado com (2-
-metilprop-1-il). E importante mencionar
A B que, no caso do isobutil, a posicdo na qual a
2-metil-3-(1-metil- 2,7-dimetil-3- porcdo "propil” se liga a cadeia principal é
etil)-5-( -(1-metiletil)-5- especificada, para evitar ambiguidades.

)octano -prop-1-iloctano

Figura 8: Nomes de alcanos com possibilidades diferentes de cadeias prin-
cipais baseadas em ntimeros de 4tomos de carbono iguais com ntiimeros de
substituintes diferentes. Além disso, mostra a mudang¢a de nomenclatura do
substituintes isopropil para (1-metiletil) e isobutil para (2-metilprop-1-il).

1.4 Nomenclatura de cicloalcanos

A nomenclatura de cicloalcanos possui elementos muitos similares a de
alcanos aliciclicos. Primeiramente, enquanto os alcanos de trés, quatro e
cinco carbonos mais simples sdo denominados propano, butano e pentano,
respectivamente, seus andlogos ciclicos sdo o ciclopropano, ciclobutano e ci-

5

clopentano’. Sendo assim, o prefixo ciclo é adicionado ao nome original

(Figura 9).

4
2 2 3 2 3 3 5
1A3 D 1 E> ) 2 O 6
1 4 p 1
Ciclopropano Ciclobutano Ciclopentano Cicloexano

Figura 9: Nomes de cicloalcanos de trés, quatro, cinco e seis 4tomos de car-

bono, mostrando o prefixo “ciclo” adicionado ao nome.

Outro ponto de destaque envolve a presenca de cicloalcanos em cadeias
carbonicas alicilicas. Nesse caso, deve-se comparar o niimero de dtomos de

Deve-se atentar que é impossivel obter um alcano ciclico com menos do que trés 4tomos
de carbono.
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carbono na cadeia alicilica com a cadeia ciclica. Caso o numero de carbonos
no ciclo seja maior, o tltimo nome do composto serd referente a ele. Caso
contrério, serd referente a parte aliciclica (Figura 10).

1 3 5 ) 2 1
4 1 5 2
3 4 3
Cadeia aliciclica: 5 carbonos Cadeia aliciclica: 2 carbonos
Cadeia ciclica: 4 carbonos Cadeia ciclica: 5 carbonos

Nome IUPAC: Ciclobutilpentano Nome IUPAC: Etilciclopentano

Figura 10: Nomes de compostos com uma parte aliciclica e uma ciclica, de-
terminando qual das duas dara o dltimo nome ao composto com base no
nimero de 4tomos de carbono.

Quando o cicloalcano possui apenas dois substituintes ligados ao anel,
a ordem que irdo aparecer na nomenclatura serd alfabética. Além disso, o
menor locante — i.e., posi¢do de menor ntimero — sera atribuido, necessaria-
mente, ao substituinte que aparecer primeiro na nomenclatura (Figura 11).

1 1
461 3 % 53 %
5 13 5 f
5 6 4 3
4
1-isopropil-3-metil- 1-isobutil-3-etil-
cicloexano ciclopentano
ou ou
1-metil-3-(1-metiletil)- 1-etil-3-(2-metilprop-1-il)-
cicloexano ciclopentano

Figura 11: Nomes comuns e sistematicos (IUPAC) de cicloalcanos com dois
substituintes, mostrando como a alteracdo na ordem dos substituintes im-
pacta na alteracdo de enumeracao.

Quando ha dois ou mais substituintes, a regra de enumeracdo é a mesma

da aplicada para compostos aliciclicos — i.e., a enumeragdo é aquela que re-
sulta nos menores locantes possiveis.
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