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RESUMO

r

O estereoisomerismo ¢ uma propriedade chave na quimica inorganica, com
impacto, por exemplo, na atividade biologica de complexos metalicos. Por exemplo, a
cis-diaminodicloroplatina (II) ¢ amplamente utilizada no tratamento de cancer, porém, o
estereoisdmero trans-diaminodicloroplatina (II) ¢ inerte frente as mesmas células
cancerigenas. Neste trabalho, foram desenvolvidos métodos e softwares para realizar o
estudo do estereoisomerismo em complexos metalicos. O software Stereoisomer
Enumeration realiza a listagem de todos os estereoisdmeros possiveis para uma dada
geometria e formula molecular. Desta listagem (enumeracao) foi observado a emergéncia
de uma nova propriedade a qual chamamos de random coordination ratio RCR. Esta
propriedade indica as probabilidades relativas de formagao de estereoisdmeros por grupo
pontual para uma dada formula molecular genérica e forma de poliedro de coordenacgao,
bem como a probabilidade de um determinado complexo ser quiral, sempre para a
situagdo limite em que efeitos energéticos podem ser desconsiderados. Os resultados da
enumeracdo foram apresentados na forma de tabelas assim como as coordenadas
cartesianas dos estereoisdmeros enumerados. Neste trabalho, também foi apresentado o
Stereoisomer Identifier, um software que realiza a identificacdo dos estereoisomeros,
baseando a classificagdo dos ligantes nas regras propostas por Cahn-Ingold-Prehlog.
Porém, houve a necessidade de adicionar trés novas regras ao canone original com o
objetivo de remover degenerescéncias na definicdo das prioridades. Este software foi
aplicado a um banco de dados de 262.663 complexos, entre os resultados, foi observado
que complexos bimetalicos possuem uma forte tendéncia de cristalizarem-se em
estereoisomeros relacionados. Por fim, o software Complex Build, ainda em

desenvolvimento, permite a constru¢ao automatizada de complexos metalicos.

Palavras-chave: Estereoisomeria de complexos metalicos. Combinatéria poliedral.
Random coordination ratio.



ABSTRACT

Stereoisomerism is a key property in inorganic chemistry that impact, for example,
in the biological activity of metal complexes. For example, cis-diaminodichloroplatinum
(IT) 1s widely used in cancer treatments, but the trans-diaminodichloroplatinum (II)
stereoisomer is inert towards the same cancer cells. In this work, methods and softwares
were developed to perform the study of stereoisomerism in metal complexes. The
Stereoisomer Enumeration software lists all possible stereoisomers for a given geometry
and molecular formula. From this listing (enumeration) we observed the emergence of a
new property called random coordination ratio RCR. This property indicates the relative
probabilities of stereoisomers formation by its point group given a generic molecular
formula and coordinate polyhedron, as well as the probability of a particular complex
being chiral, always to the limit situation in which energy effects can be disregarded. The
results of the enumeration were presented in the form of tables and cartesian coordinates.
In this work, we also presented the Stereoisomer Identifier, a software that performs the
identification of stereoisomers. In this software, the classification of ligands was based
on the use of Cahn-Ingold-Prehlog priority rules. However, it was necessary to add three
new rules to the original canon in order to remove degeneracies in priorities definitions.
This software was applied to a database of 262,663 complexes, among the results, it was
observed that bimetallic complexes have a strong tendency to crystallize into related
stereoisomers. Finally, Complex Build software, still in development, allows the

automated construction of metal complexes.

Keywords: Stereoisomerism in metal complexes. Polyhedral combinatorics. Random
coordination ratio.
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1 INTRODUCAO

1.1 ESTEREOISOMERISMO EM COMPLEXOS
METALICOS

Alfred Werner, laureado com o prémio Nobel de quimica em 1913, comentou em
uma palestra que, por muitos anos, ele via um dilema a respeito de complexos metalicos'.
Na ocasido, haviam trés propostas para a geometria dos complexos de coordenagdo 6:
plana, trigonal prismatica e octaédrica. Os possiveis estereoisomeros dessas geometrias

para a férmula molecular Masb; e.g. [CoCl2(NH3)4] * estdo apresentados na Figura 1.

A A
8 JA/B A\JA/“ "
N AN
A B

Hexagonal

1 A~

om

A /B A

A A
Trigonal prismatica

Octaédrica

Figura 1. Estereoisdmeros da férmula molecular Masb,. As trés geometrias apresentadas

foram consideradas por Alfred Werner no estudo dos complexos metalicos.

Werner encontrou a solugdo para a geometria desses compostos realizando uma
andlise do estereoisomerismo'. Caso os complexos assumissem as formas plana ou
trigonal prismatica, esses deveriam formar 3 estereoisomeros. No entanto, caso os
complexos fossem octaédricos, apenas 2 estereoisdmeros poderiam ser sintetizados com
essa formula molecular (Figura 1). Apos extenso trabalho experimental, foi observada a

impossibilidade de encontrar trés estereoisdmeros com a féormula molecular Magbs.
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Werner! comenta que as diferengas entre os diastereoisdbmeros sintetizados eram tio
grandes que poderiam ser observadas sem o uso de aparelhos. Os complexos com dois
cloretos, por exemplo, podiam gerar um isomero verde e outro violeta. Os experimentos
indicavam a existéncia de apenas dois estereoisomeros. Portanto, Werner concluiu que a
geometria deveria ser octaédrica.

Supondo que a geometria fosse octaédrica e realizando uma analise dos
estereoisdmeros, Werner previu a isomeria Optica para esses compostos. A quiralidade de
complexos inorganicos foi entdo confirmada experimentalmente pelo grupo do proprio
Werner. Os complexos de formula molecular: cis-[CoClenz] e cis-[CrCloenz] foram
sintetizados e os cristais resultantes foram separados pelo método de Pasteur’. Os
estereoisdmeros trans-[CoClen:] e trans-[CrClaenz] correspondentes, ndo apresentaram
isomeria dptica, mesmo apos incansaveis tentativas'.

Estereoisomeria ¢ uma parte indissocidvel da quimica inorganica. Por exemplo,
compostos de platina sio muito utilizados em tratamentos de cancer’. Para essas
substancias, ¢ conhecido que o estereoisomero cis possui atividade bioldgica enquanto o
trans ¢ inerte*. Essas diferencas nas propriedades se tornaram um paradigma na relagio
entre estrutura e atividade (SAR — structure-activity relationships) desses compostos.
Existem outros complexos que também apresentam diferencas nas propriedades com base
na estereoisomeria cis-trans>®. Outro exemplo é a molécula carvona (2-Metil-5-(1-
metiletenil)-2-ciclohexenona). A carvona ¢ quiral, portanto, possui um par de
estereoisdmeros (enantidmeros) que correspondem a imagem especular ndo superponivel.
Nesta molécula, ha dréasticas mudangas nas interacdes dos enantiomeros com o olfato
humano: uma das estruturas da carvona possui cheiro de horteld e a outra possui cheiro
de cominho’.

Quanto a atividade Optica, existe uma area de pesquisa chamada sintese assimétrica
de compostos de coordenacdo. Nessa, ha um esforgo em gerar complexos
enantiomericamente puros®. Zelewski e Drahofovsky, por exemplo, sintetizaram o
complexo A-[M(propano-1,2-diamino)3] e a rotagdo especifica da luz polarizada pode ser
medida® como sendo igual a [a]p = -218°, um valor bastante significativo. Como
comparacio, o desvio da luz polarizada do 4cido tartarico’ (2S,3S), por exemplo, ¢ [a]p
=-11,98°.

Em fase solida, a difracdo de raios X permite a resolucdo da geometria. Porém, a
excegdo dos complexos octaédricos, ndo se tem noticia de uma notagdo que defina de

forma inequivoca um estereoisdmero cristalografico de complexos metalicos.
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Em fase liquida, a identificagdo pode ser feita através de técnicas como
espectroscopia de infravermelho e de RMN. Porém, com essas técnicas, a identificagdo
em geral é mais trabalhosa'®. O complexo de PtCly(tri-(2-cianoetil)fosfina), por exemplo,
foi sintetizado e identificado pela primeira vez como sendo do tipo trans'!. Porém, tempos
depois foi descoberto que o resultado da sintese era, na realidade, uma mistura dos
estereoisdmeros cis e trans'2,

Apesar da quiralidade e estereoisomeria em complexos de metais de transi¢ao
serem conhecidas desde as pesquisas pioneiras de Werner, este reconhecimento ainda ¢
incipiente no caso de complexos de ions lantanideos.

De qualquer forma, ha estudos sobre o estereoisomerismo em complexos de ions

lantanideos com ligantes na forma de anéis!*™!7.

Lebduskova et al., por exemplo,
observam que complexos com o ligante DOTA (acido 1,4,7,10-tetraazaciclododecano-
1,4,7,10-tetraacético) podem se apresentar na forma de antiprisma quadrado ou na de
antiprisma quadrado torcido. A propor¢do entre essas duas geometrias ¢ relevante em
aplicagdes como agente de contraste para ressonincia magnética de imagem (MRI)!’. Da
mesma forma, Amin et al.!® encontraram dois pares de enantidmeros para o complexo de
formula molecular [Eu(1,4,7,10-Tetrakis(carbamoilmetil)-1,4,7,10-
tetraazaciclododecano)(H20)], onde os diastereoisomeros resultantes apresentaram picos
de luminescéncia em frequéncias diferentes. Segundo os autores, isso foi surpreendente
devido a grande similaridade do ambiente quimico em torno do Eu*" para os dois casos'®.

Para que os estereoisdomeros sejam estudados através de métodos computacionais,
¢ necessario conhecer todas as suas possiveis estruturas. Em complexos octaédricos,
alguma complexidade ¢ observada nesses estudos. Por exemplo, caso todos os ligantes
sejam monodentados e diferentes, complexos octaédricos podem apresentar 30 possiveis
estereoisdmeros.

Em complexos de ions lantanideos com ligantes monodentados, a geometria
antiprisma quadrado de numero de coordenagdo 8 ¢ a mais comumente encontrada. Caso
todos os ligantes monodentados sejam distintos entre si, o niamero de possiveis
estereoisdmeros é 504018,

Hay et al., ao estudar compostos de catecolato e agua percebeu que haviam 67
estereoisdmeros possiveis para seus complexos. Os pesquisadores entdo construiram
manualmente todas as 67 geometrias, calcularam todas e identificaram as que poderiam
ser as mais estaveis!®. Este processo é penoso porque ¢ bastante dificil essa construgio de

estruturas de complexos garantindo que as 67 geometrias sejam todas diferentes e que ao
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mesmo tempo formem um conjunto completo de geometrias possiveis. Isso sugere a
necessidade de um software que permita a constru¢do de estereoisdmeros de uma forma
geral e sistematizada.

No sentido de sistematizar essa construgdo, em primeiro lugar, o nimero de
estereoisomeros pode ser calculado usando os principios de enumeracdo de George
Polya'®2924 Krivoshei e Vvedenskii, por exemplo, usaram esse principio para contar os
complexos monodentados de coordenagio 4 a 8'%. Haigh aplicou esses principios para
complexos bidentados de coordenacio 7 e 82°27. Bennet desenvolveu um algoritmo para
realizar essa enumeracio, aplicando-o a complexos de coordenacio 6 e 82%. Em nosso
grupo, um software, nomeado Stereoisomer Enumeration foi desenvolvido para realizar
a enumeracdo de complexos de nimero de coordenagdo de 4 a 10 incluindo as

propriedades: quiralidade, identificacfio, estrutura e random coordination ratio® .

1.2 MOTIVACAO

Complexos de ions lantanideos apresentam-se em uma grande variedade de
aplicagdes, como em biomedicina®’, espectroscopia®!, self-assembly*?, nanoparticulas®,
polimeros*, luminescéncia®, luminescéncia de luz polarizada®¢, histerese magnética’’
entre outras. Mesmo com essa variedade, detectamos que o estudo do estereoisomerismo

nesses complexos ainda estd na sua infancia.

Consideramos, por exemplo, o complexo tetrakis(6,6,6-trifluoro-2,2-dimetil-3,5-
hexanodionato)-cerium(IV), [Ce(fdh)s]” *%. Caso um pesquisador deseje realizar a
construgdo das coordenadas cartesianas que caracterizam a geometria desse complexo, o
pesquisador ira se deparar com pelo menos 349 possibilidades diferentes, sendo essas as
possibilidades de estereoisomerismo para as geometrias mais comuns desse complexo.
Esse numero de possibilidades motiva a constru¢do de um software que automatize essa
construgdo de esterecoisomeros, dado que a construcdo manual de todas essas 349
estruturas com a garantia de formarem um conjunto completo com todas as geometrias
corretas, sem incorrer em erros, ¢ muito dificil. Uma outra inquietagao sobre esse numero
de estereoisdmeros ¢ a seguinte: os estereoisdmeros seguem algum padrio? E possivel
prever quais sao os estereoisOmeros mais provaveis a partir de principios fundamentais?
Estas respostas sdo inacessiveis caso ndo se saiba quantos estereoisdmeros existem para

um determinado complexo e quais so eles.
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O complexo [Ce(fdh)4]” por exemplo, aparece como um par de enantidmeros em
uma cristalizagdo preparada com NaOH e como um diastereoisomero diferente em outra
cristalizagdo preparada com NH4OH. A existéncia destes 3 estereoisomeros bem
caracterizados do [Ce(fdh)s4]” indicam que o estereoisomerismo em complexos de

lantanideos ¢ um fendmeno real que nao pode ser ignorado.

Neste trabalho, partimos da premissa de que ¢ necessario conhecer todos os
estereoisdmeros possiveis para um determinado complexo. Também consideramos que €
necessario, dado um conjunto de coordenadas cartesianas e conectividades, identificar
um dado estereoisomero que tenha sido obtido por cristalografia. Consideramos que
apenas com a posse dessas duas ferramentas ¢ que sera possivel estudar complexos
metalicos como o [Ce(fdh)4]". Portanto, neste trabalho, objetivamos construir ferramentas

para o estudo da estereoisomeria em complexos metalicos.

1.3 ORGANIZACAO DESTA TESE

Esta tese foi dividida em sete capitulos. O primeiro capitulo apresenta uma
introducdo sobre o estereoisomerismo em complexos metalicos junto com a apresentagao
de trabalhos na literatura relevantes para este tema.

O segundo capitulo apresenta um método para se obter uma representagao unica
para uma dada formula molecular genérica de um composto de coordenacao em fungao
de um centro metalico. Essa representagdo permite construir um algoritmo que gera todas
as formulas moleculares possiveis para um dado numero de coordenacdo.
Adicionalmente, a representagdo Unica de formulas moleculares impacta na hora de
construir um unico indice para caracterizar cada estereoisomero possivel para a formula
molecular em questao.

O terceiro capitulo apresenta os métodos que desenvolvemos para realizar a
listagem dos estereoisdomeros. Os principios de enumeragio de George Polya’* nos
permitem calcular o numero de esterecoisomeros (valido apenas para ligantes
monodentado, generalizados para bidentados por Haigh?®). Porém, para a montagem de
estruturas, ha a necessidade de se conhecer cada conjunto de coordenadas dos poliedros
de coordenacdo de cada estereoisomero possivel. Para isso, construimos um algoritmo
computacional com a finalidade de realizar a enumeracdo dos possiveis estereoisdmeros
para um dado poliedro de coordenag@o. Observamos que, dessa enumeragdo, emerge uma

propriedade dos estereoisomeros a que nomeamos razdes de coordenagdo aleatdria, do
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inglés random coordination ratios (RCR), a qual determina qual a probabilidade de se
encontrar um complexo com uma determinada formula genérica em um determinado
grupo pontual.

O quarto capitulo apresenta os métodos que desenvolvemos para a identificacao dos
estereoisdmeros com base em suas coordenadas cartesianas e conectividades. Neste
capitulo, comparamos a abordagem que desenvolvemos com a apresentada pela [IUPAC*
(International Union of Pure and Applied Chemistry). Defendemos que nossa abordagem
¢ mais geral e de mais facil aplicacdo do que a proposta pela [UPAC.

No quinto capitulo apresentamos o Complex Build, um software em construgao que
objetiva realizar a constru¢do automatizada de estereoisomeros de complexos de
lantanideos.

No sexto capitulo apresentamos as conclusdes e perspectivas deste trabalho.

No apéndice A apresentamos todas as tabelas dos resultados da enumeragdo de
estereoisdmeros apresentadas em nosso artigo?’.

No apéndice B apresentamos todas as geometrias estudadas neste trabalho.

No apéndice C apresentamos outros dois trabalhos que realizei durante este periodo
de doutorado. O primeiro*° foi o desenvolvimento de um algoritmo genético para o estudo
de clusters atdmicos e moleculares e o segundo*! apresenta uma aplicacio deste algoritmo
a clusters de nitrogénio.

Por fim, em anexo apresentamos um arquivo compactado de nome
SilvaFT codigos fonte.rar. Dentro do SilvaFT codigos_fonte.rar contém o codigo fonte
do programa de computador que usamos no artigo Stereoisomerism in lanthanide
complexes: enumeration, chirality, identification, random coordination ratios®®. Esse
codigo estd presente no seguinte caminho: codigos_fonte\StereoisomerEnumeration.

Dentro do arquivo SilvaFT codigos fonte.rar também esta disponibilizado o novo
cddigo de identificacdo com os métodos apresentados no capitulo 3. Este esta presente no

seguinte caminho: codigos fonte\Stereoisomerldentifier.
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2 PROPOSTA DE NOVAS REGRAS
PARA AS PRIORIDADES DE CAHN-
INGOLD-PREHLOG

As regras de Cahn-Ingold-Prehlog*? (CIP) sdo conhecidas pelas suas aplicagdes em
quimica organica na determinagdo da estereoisomeria R e S. No entanto, a IUPAC
também recomenda o uso dessas regras para o estudo do estereoisomerismo em
complexos metalicos. Na primeira se¢ao deste capitulo apresentaremos as regras de Cahn-
Ingold-Prehlog.

Observamos que as regras CIP sdo insuficientes para se construir uma representacao
unica de uma estrutura molecular genérica de um complexo metalico com elevados
numeros de coordenacdo, por isso, neste capitulo, adicionamos 3 novas regras as regras
CIP. A adigcdo dessas regras permite uma representacao Unica para cada formula
molecular de cada estereoisomero de um centro de coordenagdo metalico de niumero de
coordenacdo arbitrario (se¢do 2.2).

Neste trabalho, usamos a seguinte notagdo para caracterizar complexos
monometalicos: as letras a, b, ¢ e etc. caracterizam ligantes monodentados, as letras entre
parénteses (Az), (AB), (A2B) caracterizam ligantes polidentados. Neste caso, a repeti¢ao
de letras corresponde a 4tomos de simetria equivalente, por exemplo, nesta notagdo, o
ligante (A2) ¢ um ligante bidentado simétrico.

Por exemplo, com o uso das novas regras, um complexo de férmula molecular
Masbz(A2)(AB): € representado pelo seguinte conjunto de prioridades: [1 11223344
5 5]. Nesse caso, o numero 1 representa os monodentados “a”, 2 representa os
monodentados “b”, 3 representa os dtomos doadores dos bidentados simétricos (Az) e,
por fim, os numeros 4 ¢ 5 correspondem aos atomos doadores do bidentado assimétrico
(AB), os quais devem ser diferenciados com as regras de Cahn-Ingold-Prehlog (secdo
2.3).

A partir dos principios de enumeragio de George Polya®*, é possivel determinar o
numero de estereoisomeros de um complexo a partir da sua formula molecular e
geometria do poliedro de coordenacdo. As novas regras que propomos permitem uma

representacdo Unica das formulas moleculares, permitindo, portanto, que cada
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estereoisomero gerado pelo Polya seja representado por um tnico indice. Observa-se que
essa unicidade pode ndo existir nos métodos apresentados pela IUPAC quando ha
repeticao de ligantes e/ou quando existem ligantes polidentados para determinados shapes
(secdo 2.2).

As novas regras que propomos também foram tteis na hora de gerar formulas
moleculares. O método que utilizamos para construir todas as formulas moleculares
possiveis para complexos monometalicos consistiu em construir todas as permutagdes de
prioridades e denticdes possiveis, eliminando as que correspondem a mesma formula
molecular. Usamos as novas regras que propomos como critério para distinguir formulas

moleculares (segdo 2.4).

2.1 PRIORIDADES DE CAHN-INGOLD-PREHLOG

Na quimica organica, para que a estereoisomeria de um carbono assimétrico seja
definida € necessario atribuir a cada substituinte um niimero Unico. Esses nimeros sdo
obtidos através da aplicagio de uma convengdo proposta por Cahn-Ingold-Prehlog*
(CIP). As regras CIP estabelecem a prioridade dos substituintes ou ligantes conectados a
um centro estereogénico. Em quimica organica, essas regras sao conhecidas quando se
faz a determinacdo da configuragdo absoluta em carbonos assimétricos (R ou S). Essas
mesmas regras também sdo usadas para classificar a isomeria Z/E em ligacdes duplas.

O uso das prioridades de Cahn-Ingold-Prehlog sdo menos conhecidas em quimica
inorganica, mas a IUPAC sugere também o uso dessas regras na atribui¢do do
configuration index de complexos octaédricos: “The procedure for assigning priorities in
mononuclear coordination systems is based on the standard sequence rules developed for
chiral carbon compounds by Cahn, Ingold and Prelog” (IR-9.3.5.2%%).

As regras de Cahn-Ingold-Prehlog estdo apresentadas a seguir*>*.

Regra 1. Considerando os atomos diretamente ligados ao centro estereogénico,
quanto maior o numero atdmico, maior a prioridade;

Regra 2. Se houver dois ou mais 4tomos com o0 mesmo numero atomico, deve-se
avaliar os proximos atomos nos ligantes até um ponto em que uma diferenga seja
encontrada. A prioridade, nesse caso, sera avaliada em func¢ao deste ponto.

Regra 3. Se dois 4tomos tém o mesmo numero atdmico, mas massas diferentes

(iso6topos), o &tomo com maior massa precede o de menor massa;
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Regra 4. Ligagoes duplas ou triplas sdo contadas como se fossem divididas em duas

ou trés ligagdes simples, respectivamente;

Regra 5. Para compostos onde apenas diferengas de configuracdo entre ligantes

sejam detectadas, deve-se usar as seguintes regras:

a.

Ligacdes duplas cis, precedem ligacdes trans que, por ultimo, precedem
ligacdes ndo estereogénicas;

Unidades estereogénicas quirais precedem unidades estereogénicas
pseudossimétricas, as quais precedem as unidades ndo estereogénicas.
Ao considerar unidades estereogénicas, os pares repetidos precedem os
sem repeticao. Por exemplo, os pares R, R ou S, S precedem os pares R,
SouS, R.

r precede s (quiralidade de um carbono pseudoassimétrico).

R precede S.

Na figura 2 apresentamos a aplicacdo das regras CIP a um carbono assimétrico. No

caso apresentado, observa-se que as prioridades dos carbonos sao maiores do que a dos

hidrogénios (Regra 1); que o nimero de massa maior, no caso do deutério, precede o

nimero de massa menor, que ¢ o caso do hidrogénio; e, por fim, observando o primeiro

ponto de diferenca: etil precede metil.

CHs

Figura 2. Aplicacdo das regras CIP na molécula de butano. O asterisco indica o possivel

centro estereogénico. A letra D se refere a deutério. As prioridades de cada um dos

radicais estdo representadas por nimeros em vermelho. Observa-se que ha dois atomos

de carbono ligados ao centro estereogénico. Porém, diferentes prioridades sdo atribuidas

a cada um desses carbonos devido aos diferentes grupos quimicos ligados aos mesmos.

Também se observa que a prioridade do deutério ¢ maior do que a do hidrogénio.
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Neste trabalho, utilizamos as regras CIP para resolver conflitos. Porém, verificamos
a necessidade de adicionar novas regras ao canone original. As novas regras que

propomos estdo apresentadas na se¢do seguinte.

2.2 GENERALIZACAO DAS REGRAS CIP PARA
CENTROS ESTEREOGENICOS METALICOS COM
COORDENACOES REPETIDAS E/OU LIGANTES
QUELANTES.

Nesta secdo, apresentaremos como diferenciar os ligantes de um dado complexo
mediante a aplicacdo das regras CIP. Adicionalmente, observamos que os métodos da
IUPAC?® levam a degenerescéncias as quais podem ser eliminadas caso 3 novas regras
sejam adicionadas ao canone original proposto por Cahn-Ingold-Prehlog*?. Por motivo de
clareza, as regras serdo aplicadas a molécula organica butano. Porém, os principios
apresentados nesta se¢do sdo gerais e aplicaveis para qualquer complexo metalico.

Na quimica organica, para que a estereoisomeria de um carbono assimétrico seja
definida € necessario atribuir a cada substituinte um niimero Unico. Esses nimeros sdo
obtidos através da aplicacdo de uma convengdo proposta por Cahn-Ingold-Prehlog. A

figura 3 apresenta uma aplica¢@o dessas regras.

CHj

Figura 3. Aplicagdo das regras CIP a molécula de butano. O asterisco indica o possivel
centro estereogénico. As prioridades de cada um dos radicais estdo representadas por
numeros em vermelho. Observa-se que ha dois atomos de carbono ligados ao centro
estereogénico. Porém, diferentes prioridades sdo atribuidas a cada um desses carbonos
devido aos diferentes grupos quimicos ligados aos mesmos. Nesse caso, ha dois grupos

de mesmas prioridades, portanto, este centro ¢ aquiral.
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Para complexos metalicos, a [UPAC também recomenda o uso das regras CIP para
realizar a diferenciacdo entre ligantes: “The procedure for assigning priorities in
mononuclear coordination systems is based on the standard sequence rules developed for
chiral carbon compounds by Cahn, Ingold and Prelog” (IR-9.3.5.2%%).

Neste trabalho, utilizamos as regras CIP para resolver conflitos, porém, verificamos
a necessidade de adicionar novas regras ao canone original.

A adicdo de novas regras tem como base algumas degenerescéncias que
observamos no método sugerido pela [IUPAC. Por exemplo, para a férmula molecular
Masbocd e shape OC-6 existem 8 estereoisdmeros possiveis, fato que pode ser confirmado
com a aplicagio dos principios de enumeragdo de George Pélya®*. Seguindo as regras da
IUPAC, um complexo do tipo Mazbzcd-OC-6 possui 6 conjuntos de prioridades possiveis:
[112234],[112334],[112344],[122334],[122344],[123344].Portanto,
existem 48 codigos diferentes para descrever os mesmos 8 estereoisomeros. Para que haja
uma correspondéncia biunivoca entre um codigo identificador do estereoisdmero e um
dos 8 obtidos a partir dos principios matematicos de George Pdlya, novas regras precisam
ser adicionadas ao canone de Cahn-Ingold-Prehlog para eliminar a redundancia. Esta
redundancia pode ser muito maior ainda para complexos com numeros de coordenagao
mais elevados.

A primeira regra que propomos deve ser aplicada antes de todas as demais, inclusive

as regras CIP, que enunciamos abaixo.

Nova regra 1. Atomos equivalentes coordenados em maior quantidade precedem
os atomos equivalentes coordenados em menor quantidade. Por atomo equivalente

entende-se 4&tomos que sdo considerados iguais de acordo com as regras de CIP.

A figura abaixo exemplifica uma aplicacdo dessa nova regra na molécula

apresentada na figura 4.
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Figura 4. Atribui¢do das prioridades na molécula butano. O asterisco indica o possivel
centro estereogénico em estudo e as prioridades de cada um dos radicais estdo
representadas por numeros em vermelho. A Nova regra 1 que sugerimos atribui maior
prioridade a atomos equivalentes em maior quantidade. Observa-se que o hidrogénio
recebeu o indice de maior prioridade pois possui mais atomos de simetria equivalente (2
substituintes do tipo H). Os dois compostos de mesma quantidade (1 substituinte do tipo
CHj3 e 1 substituinte do tipo CH2CH3) receberam suas prioridades com base nas regras

CIP. Nesse caso, ha dois grupos de mesmas prioridades, portanto, este centro € aquiral.

A adi¢ao da Nova Regra 1 faz com que complexos do tipo Masbocd-OC-6 tenham
apenas um conjunto de prioridades possiveis: [1 1 2 2 3 4], tornando a correspondéncia
entre codigos e estereoisomeros biunivoca.

No entanto, para ligantes de maior denti¢do, outras duas regras sdo necessarias para
diferenciar as prioridades. Quando temos o mesmo numero de 4&tomos equivalentes, novas
regras precisam ser estabelecidas para diferenciar a prioridades dos dtomos. A Nova
Regra 2, enunciada a seguir, estabelece diferengas quando as denti¢des dos ligantes sdao

diferentes.

Nova regra 2. Ligantes de menor denti¢ao precedem ligantes de maior dentigao.

A Nova regra 2 ndo descreve como distinguir dois ligantes que possuem a mesma
denti¢cdo. Por exemplo, o tridentado com dois 4&tomos equivalentes e um diferente (A2B)
e o tridentado com os trés atomos coordenados diferentes (ABC) também precisam ser
distinguidos. Para isso, geramos o que chamamos de prioridades candnicas, que sao as
prioridades de cada atomo do ligante polidentado caso apenas este ligante esteja
coordenado ao metal. Por exemplo, caso apenas o ligante (A2B) esteja ligado ao metal, as
prioridades dos atomos doadores (Nova regra 1) sdo: [1 1 2]. Para o caso do ligante

(ABC), as prioridades candnicas sao: [1 2 3]. A primeira diferenga desses dois vetores
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acontece na segunda posi¢ao, nesta posicao, o valor do ligante (A2B) ¢ 1 e o do ligante
(ABC) ¢ 2. De acordo com a Nova regra 3, enunciada abaixo, ligantes do tipo (A2B)

devem preceder os ligantes do tipo (ABC).

Nova regra 3. Ligantes de mesma denti¢do sdo distinguidos pelo primeiro ponto

de diferenca nas suas prioridades candnicas.

Essas regras devem ser aplicadas apenas caso haja empate na Nova regra 1. Por
exemplo, para a férmula molecular Masb2(A2)(AB)2, € levando em consideragao a Nova
regra 1, o unico conjunto de prioridades possiveis para essa formula molecular é: [1 1 1
223344575].

Aplicando a Nova regra 1 ao composto de formula molecular Masb2(A2)(AB)2,
atribui-se a prioridade 1 ao ligante do tipo “a”, pois esse estd em maior quantidade. Os
demais atomos doadores apresentam-se em mesma quantidade e mais regras sdo
necessarias para distingui-los.

Aplicando a Nova regra 2 ao composto de formula molecular Maszb2(A2)(AB)2
concluimos que a prioridade de monodentados precede a de bidentados, portanto, a
prioridade 2 ¢ atribuida ao ligante do tipo “b”.

Para saber qual possui maior prioridade entre os ligantes bidentados (A2) e (AB) ¢
necessario aplicar a Nova regra 3. Nesse caso, hd a necessidade de gerar as prioridades
candnicas desses bidentados. As prioridades candnicas sdo as prioridades possiveis caso
apenas o polidentado em questdo estivesse ligado ao metal. Nesse caso, o (A2) possui
prioridades candnicas [1 1] e o (AB) possui prioridades candnicas [1 2]. Para esses dois
vetores, o primeiro ponto de diferenca € a posicao 2. Neste ponto, (A2) possui prioridade
1 e (AB) possui prioridade 2. Portanto, a prioridade do bidentado (A2) ¢ maior do que a
prioridade do bidentado (AB) no primeiro ponto de diferenca. Logo, a prioridade do
bidentado (A2) ¢ maior do que a do bidentado (AB). Nesse caso, aos dois atomos doadores
do ligante (A») atribui-se a prioridade de niimero 3.

Por fim, as prioridades 4 e 5 s3o ambas dos bidentados (AB) e devem ser atribuidas
de acordo com as regras CIP.

A adi¢do dessas 3 novas regras ao canone de Cahn-Ingold-Prehlog torna o conjunto
de prioridades tinico para um dado complexo metalico genérico de qualquer nimero de
coordenagdo e qualquer conjunto de ligantes em qualquer combinagao de denti¢des. Isso

permite que haja uma correspondéncia biunivoca entre codigos identificadores e os
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estereoisdmeros gerados por principios matematicos fundamentais. Na se¢do seguinte

apresentamos a notagdo unica que utilizamos para representar formulas moleculares.

2.3 NOTACAO EMPREGADA PARA REPRESENTAR A
COMPOSICOES DOS COMPLEXOS

Nesta se¢do, serd apresentado como as formulas moleculares sdo representadas. E
importante notar que houve uma evolugdo da notagdo desde o nosso trabalho anterior®’.

No Stereoisomerism in lanthanide complexes: enumeration, chirality,
identification, random coordination ratios® estudamos apenas ligantes monodentados e
bidentados, portanto, ndo havia a preocupagdo de construir uma notacao que incluisse
ligantes de denticao superior. Nesta se¢do, apresentaremos tanto a notagao anterior como
a notagdo mais geral que permite representar formulas moleculares com ligantes em

qualquer denti¢do.

2.3.1 Notagéo para representar formulas moleculares apresentada no nosso
trabalho anterior?®

No nosso trabalho anterior?’, representamos os atomos doadores de um determinado
complexo por um vetor chamado reference letter line vector. Por exemplo, a formula
molecular Mazbed possui o seguinte reference letter line vector: [a a b ¢ d]. Durante a
enumeracao de estereoisomeros, este vetor ¢ usado para mapear as posi¢goes dos atomos
doadores no complexo. O mapeamento entre os elementos do vetor e a geometria ideal
correspondente serd explicado no capitulo 3 desta tese. Por hora, o reference letter line
vector: [a a b ¢ d] pode ser entendido como uma representacdo da férmula molecular
Mazbcd.

Além do reference letter line vector, ligantes polidentados necessitam de uma nova
camada de informacdo. No nosso trabalho anterior, definimos um vetor chamado
bidentate identification number sequence para representar ligantes bidentados. Essa
sequéncia de numeros foi exemplificada pela formula molecular Masba(A2)(B2)
caracterizada pelo seguinte primitive line vector: (b, A, a,a, B,b, A,B ;27 5 8).

Nesse caso, as letras mintsculas correspondem a monodentados e as letras
maitsculas correspondem a bidentados. Os numeros depois do ponto e virgula sdo o
bidentate identification number sequence ¢ apontam para quais ligantes sao bidentados.

Nesse caso, ha dois bidentados. Os dois primeiros nimeros (2 ¢ 7) correspondem ao
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primeiro bidentado, composto pelo segundo e sétimo ligantes (Az). Os dois numeros
seguintes (5 e 8) correspondem ao segundo bidentado, composto pelo quinto e oitavo
ligantes (B2). Essa representacao ¢ importante para mapear os ligantes no metal, mas, por
hora, o primitive line vector (b, A, a, a, B,b, A, B ;2 7 5 8) pode ser entendido como uma
representacao da formula molecular Maxb2(A2)(B>).

No nosso trabalho anterior, geramos um primitive line vector para cada formula
molecular e shape e mantivemos esse vetor ao longo de todo o trabalho. No entanto, na
ocasido, assim como a [UPAC, ndo nos preocupamos em construir um co6digo Unico que
representasse as formulas moléculas de forma biunivoca. Percebemos a importancia dessa
representacdo quando procuramos construir um método geral para a identificacdo de

estereoisOmeros.

2.3.2 Notacéao para representar formulas moleculares com a inclusao de todos
os tipos de denti¢cbes

No nosso trabalho de identificacdo, as letras do reference letter line vector foram
substituidas por numeros que correspondem as prioridades do complexo (reference
priorities vector). Por exemplo, para a formula molecular Masbcd, antes representada por
[aabcd], agora ¢ representada por [1 1 2 3 4].

Na nova notagdo, apresentamos um conjunto de vetores para representar a quelagao
da foérmula molecular. Os vetores de denticdo especificam quais atomos doadores
correspondem ao mesmo ligante polidentado. Nesse caso, o primitive line vector
exemplificado anteriormente e que representa a formula molecular Mayba(A2)(B2)
tomaria a seguinte forma: (1 1223344 ;[56][7 8]). Ou seja, o vetor [5 6] corresponde
ao quinto e sexto ligantes, portanto, representam o bidentado (Az) e o vetor [7 §]
corresponde ao sétimo e oitavo ligantes e representa o bidentado (B>).

Outro exemplo ¢ o composto de formula molecular Masb(ABC), sendo (ABC) um
ligante tridentado. Nesse caso, a formula molecular possui a seguinte representacao unica:
(1112345;[56 7]). Sendo o vetor [5 6 7] correspondente ao quinto, sexto e sétimo
atomos doadores que representam o ligante tridentado.

Todas as formulas moleculares, junto com o primitive line vector correspondente,
estao apresentadas no arquivo SilvaFT codigos fonte.rar em anexo. Apos descompactar
o arquivo SilvaFT codigos fonte.rar, as formulas moleculares estdo no seguinte

caminho: codigos_fonte\Stereoisomerldentifier\code\python\DataAllFormulas.py. Vale
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ressaltar que, por uma questdo de eficiéncia computacional, no arquivo

DataAllFormulas.py todos os numeros iniciam do 0 e ndo de 1.

2.4 ALGORITMO QUE GERA TODAS AS FORMULAS
MOLECULARES

Dizer que um complexo possui coordenacdo 6 ndo ¢ suficiente para caracterizar sua
estrutura. Mesmo dizer que os ligantes sdo dgua e cloreto ndo torna possivel determinar
a formula molecular deste complexo. Por exemplo, um complexo de coordenagdo 6 e
sabendo que os ligantes sdo agua e cloreto, possui sete possibilidades de arranjos:
M(H20)s, M(H20)sCl, M(H20)4Cl>, M(H20):Cl3, M(H20).Cls, M(H20)Cls, MCls.
Nesse caso, haviam dois tipos de ligantes, mas no caso geral, para a coordenacdo 6, podem
existir varias combinagdes possiveis entre monodentados, bidentados e de denti¢des
superiores, resultando em muitas formulas moleculares possiveis. Para descrever todo
este espago de possibilidades foi construido um algoritmo para realizar as devidas
combinagdes.

O algoritmo que usamos, nomeado A//MolecularFormulasGenerator, fez uso da
representacao unica de fébrmula moleculares descrita na se¢ao anterior e das novas regras
que sugerimos para serem adicionadas ao canone de Cahn-Ingold-Prehlog (secao 2.2).
Por exemplo, a férmula molecular Masb2(A2)(B2) toma a seguinte representacao Unica:
(11223344;[56][78).

Seja N o nimero de coordenacao, o Al/IMolecularFormulasGenerator gera todos os
vetores possiveis com N elementos. No interior de cada vetor os nimeros variam de 1 a
N. As possibilidades descritas foram geradas sem considerar as permutagdes internas,
dado que os vetores sdo ordenados no fim. Por exemplo, para N=3, o
AllMolecularFormulasGenerator gera os seguintes vetores [1 1 1], [1 1 2], [1 1 3], [1 2
21,[123],[133],[222],[223],[233]e[333].

Aplicando a Nova Regra 1 das prioridades de Cahn-Ingold-Prehlog que propomos
e se considerarmos que 0s nimeros precisam ser crescentes sem interrup¢ao, essas
combinagdes de vetores tornam-se: [1 1 1], [1 12] e [1 2 3]. Traduzindo essas prioridades
para formulas moleculares, teriamos: Mas, Ma)b e Mabc, as quais sdo as formulas
moleculares possiveis para um complexo de coordenagdo 3 com ligantes monodentados.

A geracdo de formulas dos compostos quelados seguiu regras semelhantes.
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Aplicando essa metodologia, pudemos obter todas as formulas moleculares
possiveis nas coordenagdes de 1 a 8. Também obtivemos todas as formulas de
coordenacdo 9 contendo apenas ligantes monodentados e/ou bidentados as quais estdo

apresentadas nas tabelas do apéndice A.
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3 LISTAGEM DOS ESTEREOISOMEROS

Definidos uma férmula molecular e um poliedro de coordenacao, por exemplo, a
féormula molecular Masxbyc, com o poliedro de coordenacao octaedro (OC-6), € possivel
calcular o nimero de estereoisdmeros para esta combinagdo a partir dos principios de
enumeragio de George Polya?*,

Porém, os principios de Polya resultam apenas no niimero de estereoisdmeros, nao
em suas estruturas. Outra limitagdo dos principios de Polya € que sdo eficazes apenas no
calculo de estereoisdmeros quando todos os ligantes sio monodentados. A extensao do
Polya para bidentados é bem mais trabalhosa?®?’. Portanto, neste trabalho, construimos
um algoritmo, intitulado Stereoisomer Enumeration que realiza a listagem de todos os
estereoisdmeros possiveis incluindo seu grupo pontual e coordenadas cartesianas.

Observamos que, nesta enumeracao, emerge uma nova propriedade a que
chamamos random coordination ratio (RCR). Adicionalmente, a enumeracao possibilita
que seja definido um método de identificacdo de estereoisomeros mais eficiente e mais
geral do que o proposto pela [IUPAC.

Nas secoes 3.1 a 3.3 apresentamos os principios de enumeragdo de George Polya
aplicados a complexos metalicos. Com esta teoria, dado um poliedro de coordenacado e
formula molecular, ¢ possivel determinar o niimero total de estereoisdomeros dos
complexos a partir de uma abordagem puramente matematica. No entanto, este método
funciona apenas em complexos monodentados. Adicionalmente, o resultado ¢ apenas um
nimero. Neste trabalho, também nos interessamos pelas estruturas e simetrias de cada
estereoisdmero e por isso desenvolvemos um soffware com esta finalidade.

Nas se¢des 3.4 a 3.6 apresentamos o método de enumeracdo empregado neste
trabalho. Em resumo, o método consiste em gerar todas as permutagdes possiveis dos
estereoisdmeros de um determinado niimero de coordenagdo e eliminar as que podem se
interconverter através de rotacdes. Apenas rotacdes sdo levadas em consideracdo dado
que as demais operagdes de simetria provocam quebra e formacao de ligacdes quimicas.

Nas secoes 3.7 a 3.9 apresentamos aplicagdes, evidéncias experimentais e

interpretacdes dos métodos desenvolvidos.
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3.1 PRINCIPIO DE ENUMERACAO DE GEORGE POLYA
APLICADO A COMPLEXOS METALICOS

Em matematica combinatdria, o indice de ciclos ¢ um polindmio estruturado de tal
forma que informagdes sobre o grupo de permutagdes possam ser obtidos simplesmente
lendo seus coeficientes. A construcao do indice de ciclos para o grupo pontual desejado
é um passo essencial na aplicacdo do teorema de Polya e sera delineado em seguida*®.

Seja o conjunto X={1,2,3,4,5,6}. Uma permutacdo neste conjunto pode ser

representada pela notagdo de Cauchy (3.1).

1 23 456

3.1
3215 6 4
Esta notacdo relaciona os elementos do conjunto X os transformando com a

seguinte regra: 1 23,2-2>2,3>1,4->5, 526 ¢ 6>4. Uma forma de facilitar a obtengdo
dos polindmios para a aplicagdo do teorema de Polya € rescrever essa permutacdo como
um produto de ciclos (3.2).

123456_213456
321564_()()( ) 32

Nesta representacdo, os elementos que ndo sdao afetados pela permutagdo sdo
chamados de pontos fixos e aparecem sozinhos nos parénteses. Os ciclos sdo
representados de forma que o resultado ¢ o mesmo, independentemente da ordem em que
aparegam. Por exemplo, o elemento 4 precisa ser colocado na posic¢ao 5, o 5 na posi¢do 6
e 0 6 naposi¢ao 4 (4 5 6). Isso ¢ equivalente a dizer que o 5 foi colocado na posi¢ao 6, o
6 na posi¢cdo 4 e 0 4 na posicao 5 (5 6 4). Na permutacao ciclica ndo importa como o ciclo
se inicia: o tamanho da mesma ¢ definido pelo numero de elementos do ciclo.

De posse das permutagdes, os mondmios do indice de ciclos podem ser facilmente

obtidos com a expressao:

[1x" 3.3

onde x; € a variavel que representa os ciclos de tamanho 4, n € o nimero de ciclos de
tamanhos diferentes e jx € o nimero de ciclos iguais de tamanho k. Aplicando (3.3) em
(3.2) obtemos: x;x2x3. Na contagem dos estereoisdmeros de complexos, o indice de ciclos
¢ composto pela soma de todos os mondmios para todos os elementos de simetria do

grupo pontual em questao.
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n

Y = Z x ¥ 34

g k=1
Na equagdo (3.4) Y ¢ o indice de ciclos, o somatério € sobre g que corresponde as
diferentes operacdes de simetria € os mondmios sao definidos pelo produtorio sobre o
tamanho dos ciclos, k.
A aplicacdo do teorema de Polya para o problema especifico da contagem de

estereoisdmeros consiste na seguinte substituicao no indice de ciclos:
m
k
X, = z a, 3.5
i

onde k ¢ o tamanho do ciclo, i ¢ um indice que define o tipo de 4tomo e m corresponde
ao numero total de atomos presentes no sistema. E importante destacar que essa
abordagem ¢ valida apenas para ligantes monodentados.

Neste ponto, a obtengao da quantidade de estereoisomeros para cada composigao €
feita substituindo (3.5) em (3.4). Em seguida, as poténcias precisam ser expandidas e os
termos iguais precisam ser agrupados, sendo o expoente o numero de dtomos daquele
tipo. A quantidade de estereoisomeros ¢ identificada simplesmente como o coeficiente do

monomio resultante.

3.2 ESTUDO DE CASO: CONTAGEM DOS
ESTEREOISOMEROS PARA A GEOMETRIA
BIPIRAMIDE TRIGONAL

Para a geometria bipiramide trigonal, a aquisi¢do do indice de ciclos pode ser feita
através da aplicagdo das operacdes de rotacdo do grupo Dsn. Esta aplicacao nos permite

encontrar as permutagdes possiveis do sistema (figura 5).
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: Monomios
2
E 3 3 )(15
5
(1)(2)(3)(4)(5)
1 1
3 4
C3 a 2 5 3 2)(12)(3
5 5
(1)(5)(2 4 3) (1)(5)(23 4)
5 5 5
1 3 4 2
C; . 4 : 2 n 3 3x1X,2
1 1 1
(1 5)(4)(23) (15)(3)(24) (15)(2)(3 4)

Figura 5. Aplicacdo das operagdes de simetria no arranjo em estudo. Os mondmios sao

obtidos com a equacao (3.5).

O indice de ciclos ¢ definido como a soma dos mondmios divididos pela ordem do
grupo (3.6).

5 2 2
X+ 2x7x +3xx,

Y, = - 3.6

Aplicando (3.5) em (3.6), mas substituindo aj, a2 ... an por a, b, c, etc., obtém-se
3.7).
(a+b+c+d+e)
1
Y ;o =—|+2(a+b+c+d+e) (@’ +b +c +d’ +¢e) 37

3(a+b+c+d+e)a’+b> +c*+d> +e)

A expansdo dos coeficientes do indice de ciclos pode ser trabalhosa sendo
recomendado o uso de um software que manipula operagdes simbolicas como, por
exemplo, o0 Mathematica®’. A expansio para o caso da bipirAmide trigonal, ja agrupada

em fungdo das suas formulas moleculares, ¢ apresentada na tabela abaixo.



41

Tabela 1. Expansao do indice de ciclos para atomos na geometria bipiramide trigonal.

Formula

Molecular

Expressoes

Isomeros

Mas

a’+b -+’ +d>+e’

Maasb

2a%b + 2ab* + 2a%c + 2b%c + 2ac* + 2bc* + 2a*d + 2¢*d + 2b*d
+ 2ad*+ 2bd* + 2cd* + 2a%e + 2b%e + 2¢e + 2d%e + 2ae* +

2be* + 2cet + 2de?

Masb;

3a’b?+ 3a%b® + 3a’c? + 3b3c? + 3a%c? + 3b%cd + 3a3d? + 3b3d?
+ 363 + 3a2d3 + 3b2d3 + 3c?d3 + 3a%e? + 3b3e? + 3cPe? +

3d3e? + 3a%e + 3b%e® + 3c¢%e® + 3d%e’

Masbc

4a’bc + 4ab’c + 4abc® + 4a’bd + 4ab’d + 4a’ed + 4b’ed +
4ac’d + 4bc’d + 4abd® + 4acd® + 4bcd® + 4a’be + 4ab’e +
4a’ce + 4ac’e + 4bc’e + 4a’de + 4b’de + 4c’de + 4ad’e +
4bd’e + 4cd’e + dabe’ + dace’ + 4bce® + 4ade’ + 4bde’ +

4cde’ + 4b’ce

Masbac

6a’b’c + 6a’bc? + 6ab’c? + 6a’b’d + 6a’c’d + 6b>c’d + 6a’bd?
+ 6ab’d® + 6a%cd® + 6b’cd’® + 6ac’d* + 6bc’d® + 6a’b’e +

6a’c’e + 6b’c’e + 6a’d’e + 6b’d’e + 6¢d’e + 6a’be? + 6ab’e?
+ 6a’ce’ + 6b’ce’ + 6ac’e® + 6bce’ + 6a’de’ + 6b°de’ +

6¢’de? + 6ad’e? + 6bd%e? + 6¢cd’e?

Masbced

10b%cde + 10ac®de + 10bc*de + 10abd’e + 10acd’e +
10bcd®e + 10abce® + 10abde” + 10acde® + 10bede? + 10a%bed
+ 10ab’cd + 10abc?d + 10abed? + 10a’bee + 10ab’ce +
10abc?e + 10a%bde + 10ab’de + 10a’cde

10

Mabcde

20abcde

20

Da Tabell, ¢ possivel extrair os coeficientes das composicdes desejadas para obter

o nimero de estereoisomeros para a formula molecular em questao. E importante observar

que os agrupamentos ndo sao feitos com base nos coeficientes e sim no tipo de formula

molecular, dado que: a, b, ¢, d e e sdo genéricos. Por exemplo, o0 mondmio a’bc é igual

a0 ab’c, os quais correspondem a trés atomos de um tipo e outros dois diferentes entre si.

Essa obtencdo de formulas moleculares foi melhor discutida no capitulo 2.
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A contagem de estereoisomeros com a enumeragdao de Polya levou aos mesmos
resultados do algoritmo desenvolvido neste trabalho. Por exemplo, o complexo com cinco
ligantes monodentados, todos diferentes de geometria bipiramide de base trigonal possui
20 estereoisdmeros de coordenacao, sendo esse 0 mesmo resultado que encontramos nos

nossos estudos.

3.3 INDICES DE CICLO PARA UM CONJUNTO
SELECIONADO DE GEOMETRIAS

Dos 34 poliedros de coordenacio que foram estudados no nosso trabalho anterior?’,
19 geometrias ndo possuiam indice de ciclos disponivel. Portanto, geramos os indices de

ciclos para esses casos os quais estdo apresentados abaixo.

Seesaw SS-4
1
Z(Cy) = Z(tl4 + 2t,%t, + t,2) 3.8
1 4 2
Hexagon HP-6
1
Z(DGh) = ﬁ(2t16 + 6t12t22 + 8t23 + 4‘t32 + 4t6) 310
1
Z(De) = E(tl6 + 3t 2,2 + 41,3 + 2t5% + 2t¢) 3.11

Pentagonal pyramid PPY-6

1

Z(Csy) = 0 (t,© + 5t;%t,2 + 4t ts) 3.12
1 6
Z(Cs) = g(t1 + 4t,ts) 3.13
Heptagon HP-7

1

Z(D7h) = %(2‘:17 + 14t1t23 + 12t7) 3-14
1 7 3

Z(D7) = ﬁ(tl + 7t1t2 + 6t7) 3.15

Hexagonal pyramid HPY-7




1 7 34+ 2 3 2
Z(C617) = E (tl + 3t1 tz + 4t1t2 + 2t1t3 + 2t1t6)

1 7 3 2
Z(C6) = g (tl + tltZ + 2t1t3 + 2t1t6)

Elongated trigonal bipyramid ETBPY-8

1
Z(D3h) = E (t18 + 3t14t22 + 4‘t24 + 2t12t32 + 2t2t6)

1
Z(D3) = g(tls + 3t24 + 2t12t32)

Hexagonal bipyramid HBPY-8

1
Z(DGh) = ﬁ(tls + t16t2 + 3t14t22 + 7t12t23 + 4‘t24 + 2t12t32
+ 2t,t52 + 2t,%tg + 2t,te)

1
Z(D6) = E(t18 + 4‘t12t23 + 3t24 + 2t12t32 + 2t12t6)

Heptagonal pyramid HPY-8

1
Z(C7v) = ﬁ (t18 + 7t12t23 + 6t1t7)

1
Z(Cy) = ;(t18 + 6t;t;)

Octagon OP-8

1
Z(DSh) = 5(21:18 + 8t12t23 + 10t24 + 4‘t42 + 8t8)

1
Z(Dg) = 72 (t:° + 4t:°6;% + 565" + 2t,% + 4tg)

Capped cube CCU-9

1
Z(C4v) S g(tlg + 2t15t22 + 3t1t24 + 2t1t42)

1 9 4 2
Z(C4) = Z (tl + tltZ + 2t1t4 )

Capped square antiprism CSAPR-9
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3.16

3.17

3.18

3.19

3.20

3.21

3.22

3.23

3.24

3.25

3.26

3.27



1
Z(C4v) = g(tlg + 4’t13t23 + t1t24 + 2t1t42)

L 4 2
Z(Cy) = Z(tl + tit* + 2t11,°)

Enneagon EP-9

1
Z(Dgh) = %(Ztlg + 18t1t24 + 4‘t33 + 12t9)

1
Z(Dg) = E(tlg + 9t1t24 + 2t33 + 6t9)

Heptagonal bipyramid HBPY-9

1 9 7 3¢+ 3 4 2
Z(D7h) = %(tl + tl tz + 7t1 tz + 7t1t2 + 6t1 t7 + 6t2t7)

1 9 4 2
Z(D7) = ﬁ(tl + 7t1t2 + 6t1 t7)

Hula-hoop HH-9

1
Z(Cyy) = n (t7 + 7t + 2t5t,%)

1
Z(Cy) = E(t19 +tyt,%)

Triangular cupola JTC-9

1 9 4 3
Z(C3v) = g(tl + 3t1t2 + 2t3 )

1 9 3
2(C5) =5 (6 +265%)

Tridiminished icosahedron JTDIC-9

1
Z(C3v) = g(tlg + 3t13t23 + 2t33)

1
Z(C3) = §(t19 + 2t3%)

Muffin MFE-9

1
Z(Cs) = 5 (t:° + t,3t,3)
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3.28

3.29

3.30

3.31

3.32

3.33

3.34

3.35

3.36

3.37

3.38

3.39

3.40
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Z(C) =t,° 3.41
Octagonal pyramid OPY-9
1
Z(Cgv) = E(tlg + 4’t13t23 + 5t1t24 + 2t1t42 + 4t1t8) 342
1
Z(Cg) = g(tlg + t1t24 + 2t1t42 + 4’t1t8) 343
Tricapped trigonal prism TCTPR-9
1
Z(D3h) = E(tlg + 4‘t13t23 + 3t1t24 + 2t33 + 2t3t6) 3.44
1
Z(D3) = g(tlg + 3t1t24 + 2t33) 345

Para complexos monodentados, os numeros obtidos através do uso desses indices
de ciclo e os nimeros gerados a partir do algoritmo desenvolvido neste trabalho foram

iguais.

3.4 METODO DE ENUMERACAO: VISAO GERAL

Nesta se¢do e na subsequente apresentaremos o método de enumeracao que
utilizamos no nosso trabalho anterior’® e é aplicidvel a complexos com ligantes
monodentados e/ou bidentados. Nesse caso, fizemos uma limitacdo do angulo méximo de
denticdo dos complexos bidentados como sendo 90°.

O algoritmo desenvolvido, o qual foi intitulado por nos Stereoisomer Enumeration,
enumera todos os possiveis estereoisdmeros de um determinado complexo metalico e
gera todas as geometrias dos poliedros de coordenagdo correspondentes. Para melhor
explicar a metodologia empregada, vamos tomar como exemplo o composto
[PtCl2(NH3)2]. O composto diamindicloroplatina (II) possui dois estereoisdmeros: o cis €
o trans. O cis ¢ caracterizado pelos grupos iguais adjacentes. O trans ¢ caracterizado por

grupos iguais nos vértices das diagonais de um quadrado (figura 6).
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Gl NH;  HgN._ S
Pt Pt
a”” \NHs a”” \NHg
Cisplatina Transplatina

Figura 6. Estereoisomeros do diamindicloroplatina (II).

Quando os complexos sdao formados por ligantes monodentados, ¢ possivel
demonstrar que o numero de estercoisomeros ¢ definido por sua formula molecular e
geometria através dos principios de enumeragio de George Polya®*. No caso do
diaminodicloroplatina (II), sabe-se que a geometria ¢ quadratica. Para o caso de 4 ligantes
genéricos, existem 4! formas de encaixar os ligantes nos vértices de um quadrado. No
entanto, observa-se que varias dessas formas consistem na mesma estrutura a menos de
uma rotacdo. Porém, estereoisdmeros sao aqueles que podem se interconverter apenas
através de quebras e formagdes de ligacdes quimicas. Assim, para que a listagem dos
mesmos seja obtida ¢ necessario eliminar todos os encaixes que correspondem a rotagdes
dos estereoisdomeros.

No software Stereoisomer Enumeration, os 4! encaixes sao listados na forma de
permutacdes e essas sdo comparadas entre si de forma a eliminar as estruturas que
correspondem a rotagdes. Para o caso de complexos quadraticos, supondo que o metal
central esteja ligado a 4 ligantes genéricos, a remocao das rotacdes leva a obtencao de
apenas 3 estereoisdomeros. Todas as demais 21 permutagdes podem ser encontradas a
partir de rotagdes dessas 3. Na parte superior da figura 7 estdo apresentados os trés
estereoisdmeros possiveis para o caso em que os quatro ligantes monodentados sdo
distintos (ligantes = a, b, ¢ e d). Por sua vez, na parte inferior da figura 7, sdo mostrados
os estereoisdmeros obtidos quando existem dois tipos de ligantes monodentados idénticos

(a=c; b=d) na estrutura do complexo.
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Subconjunto A Subconjunto B

Figura 7. Os possiveis estereoisdmeros para complexos quadraticos com todos os ligantes
monodentados diferentes, bem como para o caso em que existem dois conjuntos de

ligantes monodentados idénticos (a=c; b=d).

A partir da figura 7, observa-se que dois conjuntos sao formados: A e B. Por fim, o
estereoisdmero presente no conjunto A, de grupo pontual Cyy, aparece na proporcao 2:1
em relagdo ao B, de grupo pontual Don. Nao coincidentemente, o nimero de rotagdes
proprias do grupo A (2 rotagdes) ¢ metade do numero de rotagdes proprias do grupo B (4

rotacoes).

Ha dois tipos de ligantes monodentados para o [PtCI>(NH3):]: dois cloretos e duas
aminas. A nomenclatura que foi usada para caracterizar essa composi¢ao ¢: Maxb,, em
que “a” corresponde a ligantes monodentados de um tipo e “b” corresponde a ligantes
monodentados de outro tipo.

A obtengdo dos esterecoisdmeros para o caso do diamindicloroplatina (II) ¢ feita
substituindo as permutacdes genéricas pelos tipos presentes na composicdo desejada
(figura 7). Comparando as estruturas obtidas neste passo, € possivel obter o nimero final
de estereoisomeros, nesse caso, dois: um cis e um trans, tal como apresentado acima.

Observa-se que uma nova propriedade emerge com a aplicagdo deste método.

Partindo de um conjunto contendo 3 individuos, a substituicdo fez com que 2 deles se

tornassem iguais. A esta propriedade foi dada por nés a denominagdo de “pesos de
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coordenagao aleatoria”, RCW (random coordination weights). Os pesos de coordenagao
aleatdria aparecem quando surgem estereoisomeros degenerados quando comparados ao
conjunto de encaixes genérico. No caso do diamindicloroplatina (II), o estereoisomero cis
possui RCW igual a 2 e o estereoisomero trans possui RCW igual a 1. Também
observamos, neste trabalho, que o RCW segue um padrdo. Em todas as 2861 estruturas
apresentadas no nosso artigo®® pudemos relacionar o RCW ao niimero de rotagdes
proprias dos estereoisdmeros. Nesse caso, propomos uma formula conjecturada para essa
finalidade a qual esta apresentada na secao 3.8.

No caso do complexo [PtClo(NH3):] e desconsiderando efeitos estéricos e
energéticos, a coordenagdo deste complexo deve ocorrer na proporg¢ao cis-trans 2:1. Essa
propor¢do 2:1, presente nos complexos [PtCl2(NH3)2], constitui-se em um exemplo do
que foi nomeado por n6s de RCR (random coordination ratio). O RCR ¢ agrupado em
func¢do dos grupos pontuais dos estereoisdmeros. Consiste no niumero de estereoisdmeros
com mesmo grupo pontual multiplicado pelo RCW correspondente daquele grupo
pontual.

A enumeracgdo como descrita aqui recupera o que ¢ conhecido sobre o complexo
diamindicloroplatina (II), ou seja, existem dois estereoisdmeros para esse caso: um cis €
um trans. Além deste resultado, nosso método aponta que, se a coordenagdo fosse
aleatéria, a formacdo desses estereoisomeros ocorreria na razao 2:1.

A vantagem deste algoritmo ¢ que ele pode ser aplicado para sistemas maiores,
como por exemplo o antiprisma quadrado (SAPR-8), geometria que ocorre
frequentemente nos poliedros de coordenagdo dos complexos de lantanideos?®. Caso
todos os ligantes sejam diferentes em um SAPR-8 ¢ possivel gerar 5040 estereoisdmeros
diferentes. Sem auxilio de um software de enumeracao, obter todas essas estruturas seria
uma tarefa desafiadora.

Em resumo, o Stereoisomer Enumeration segue as seguintes etapas:

1. Gerar todas as N! permutacdes, em que N € o nimero de coordenacao;

2. Remover as permutacdes que se interconvertem através de rotagdes;

3. Agrupar as permutacdes que correspondem a imagens especulares, sendo essas
geradas a partir da aplicagdo de um dos planos de simetria da geometria em
questdo;

4. Substituir as permutagdes resultantes pela composi¢ao do complexo de interesse,
nesse processo, as permutagdes degeneradas sdo somadas gerando os RCWs;

5. Determinar o grupo pontual de todos os estereoisomeros encontrados.
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6. Agrupar estereoisomeros de mesmo grupo pontual gerando o RCRW (random
coordination ratio weights) que consiste no numero de estereoisdmeros daquele
grupo pontual multiplicado pelo RCW respectivo;

7. Organizar os RCRW em ordem decrescente gerando o RCR. Ao grupo de maior
RCR ¢ atribuida a nomenclatura A. O segundo maior grupo ¢ chamado de
subconjunto B e assim por diante;

8. Converter as permutagdes finais em coordenadas cartesianas para que todos os
estereoisdmeros possam ser visualizados e possam servir como moldes
(templates) para a construcao de um complexo especifico de mesma composigao,

geometria e simetria.

Este protocolo foi aplicado aos seguintes arranjos geométricos: SP-4, SS-4, T-4,
vIBPY-4, PP-5, SPY-5, TBPY-5, HP-6, OC-6, PPY-6, TPR-6, COC-7, CTPR-7, HP-7,
HPY-7, PBPY-7, BTPR-8, CU-8, ETBPY-8, HBPY-8, HPY-8, OP-8, SAPR-8, TDD-8,
CCU-9, CSAPR-9, EP-9, HBPY-9, HH-9, JTC-9, JTDIC-9, MFF-9, OPY-9, e TCTPR-
9. Essas geometrias foram escolhidas por serem os poliedros de coordenacao sugeridos

como mais comuns pelo programa SHAPE**48

com distancia metal-ligante igual a 1.
No nosso artigo, todas as possiveis combinacdes de complexos contendo ligantes

monodentados e/ou bidentados foram geradas com este método?’.

3.5 METODO DE ENUMERACAO: EXEMPLO
TRABALHADO

Nesta sec¢do, sera apresentado um exemplo de como a listagem de todos os possiveis
estereoisomeros foi realizada neste trabalho. A geometria que escolhemos para esta tarefa
¢ a vacant trigonal bipyramid (VITBPY-4). Essa geometria pertence ao grupo pontual Csy
e possui coordenagao 4.

Existem 4! permutacdes para a geometria vIBPY-4, portanto, supondo que todos
os ligantes sejam diferentes, existem 4! encaixes desses ligantes. Porém, vamos observar
que nem todos os encaixes sao estereoisomeros. Nesse caso, existem 8 estereoisdmeros
que se transformam nas demais 16 permutagdes através de rotagoes.

Neste trabalho, as 4! permutagdes serdo representadas por um vetor linha. Na
notagdo que utilizamos, cada posi¢ao do vetor ¢ representada por lugares especificos na

geometria VIBPY-4. A figura 8 mostra a correspondéncia entre vetor e geometria.
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[ ]

Figura 8. Correspondéncia entre as posi¢des do vetor de permutagdes e da geometria

vIBPY-4.

Iremos apresentar todas as permutagdes possiveis para o vVIBPY-4, nesse caso, os
numeros correspondem a ligantes diferentes. O nimero 1 esta como roxo, o 2 como azul,
0 3 como verde e o 4 como vermelho. As permutagdes sdo encaixes diferentes dos
ligantes, porém, em alguns casos, ¢ possivel converter um encaixe em outro através de
rotagdes. As colunas da figura 9 foram apresentadas de forma a evidenciar as possiveis

transformagdes entre as permutacoes.
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Figura 9. Permutacdes do vIBPY-4. As cores representam ligantes diferentes. As
posicdes do vetor linha possuem uma correspondéncia com a geometria VIBPY-4. As
permutacdes foram agrupadas de forma a evidenciar a interconversdo das mesmas através
de operagdes de rotacdo. A letra E corresponde a operagio de identidade, C3" corresponde
a uma rotagao de 120° no eixo principal e C3™ corresponde a uma rotagao de 240° no eixo

principal.
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A partir da figura 9, € possivel observar que existem 8 permutacdes tnicas que nao
se interconvertem a partir de rotagdes. NOs nomeamos esse conjunto de substratal
scaffold. Escolhemos a coluna E da figura 9 como substratal scaffold set, mas outras
composi¢des também seriam validas desde que nao se interconvertessem através de
rotacoes.

Observa-se que € possivel agrupar as permutacdes do substratal scaffold em pares
de enantidmeros. Isso ¢ feito aplicando um dos planos de simetria da molécula em uma
dada permutacgdo e procurando a permutagdo equivalente a que foi refletida no substratal
scaffold set.

Neste trabalho, verificar se duas permutagdes sdo equivalentes ¢ o mesmo que
verificar se seus valores sdo iguais, ou, se sdo iguais apds a aplicacdo de alguma de suas
operagoes de rotacao. Por exemplo, a permutagdo [1 4 2 3] € equivalente a permutagao [1
2 3 4], pois, a permutacdo [1 4 2 3] transforma-se na [1 2 3 4] através da operacdo de
rotagdo C3" (linha 1 da figura 9).

O substratal scaffold set, apods agrupamento dos pares de enantiomeros, esta

apresentado na Figura .

koL L L

[1234] [1243] [3124] [3142]

e T 8 Agen

[2134] [2143]|| [4123] [4132]

Figura 10. Substratal scaffold set dividido em pares de enantiomeros.

O substratal scaffold, como apresentado na figura 10, apresenta todos os
estereoisdmeros possiveis para a geometria vVIBPY-4. Quando tipos de dtomos ligados

ao metal sdo quimicamente idénticos, temos degenerescéncias nesse conjunto.
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Para que uma férmula molecular especifica seja estudada, ¢ necessario construir
uma linha de referéncia, a que chamamos reference letter line vector. Por exemplo, a
formula Mazbc, possui o reference letter line vector [a a b c]. Ou seja, os nimeros 1 e 2
correspondem ao ligante do tipo a, o nimero 3 corresponde ao ligante do tipo b € o nimero
4 corresponde ao ligante do tipo c. Quando o codigo [a a b c] ¢ aplicado ao substratal
scaffold set (figura 11) e sdo eliminadas permuta¢des equivalentes, todos os

estereoisdmeros para essa composi¢ao sao obtidos.

L Ll L

[1234] [1243]]| [3124] [3142]

[2134] [2143]|| [4123] [4132]

Figura 11. Aplicacdo do reference line vector [a a b c] ao substratal scaffold set. Os
nimeros 1 e 2 sdo os ligantes do tipo “a” e estdo representados pela cor azul, o numero 3
corresponde ao ligante “b” e esta representado pela cor verde e o nimero 3 corresponde

ao ligante do tipo “c” e estd representado pela cor vermelha.

Na caixa (a) da figura 11 observa-se que os compostos constituem-se em um par de
enantidmeros. Cada um deles ¢ equivalente a seu correspondente na caixa (c). Os
estereoisomeros das caixas (b) e (d) sdo aquirais, portanto, sdo equivalentes as suas
respectivas imagens especulares. Ou seja, o total de estereoisdmeros para esse caso ¢ 4,
onde cada um deles eliminou um dos presentes no substratal scaffold. Cada eliminagdo
adiciona uma unidade no valor do random coordination weigth (RCW) da permutacgdo
que foi mantida. Nesse caso, todas as permutacdes possuem RCW igual a 2,
correspondendo ao peso da propria permutagdo e ao da que foi eliminada.

Dessa forma, ¢ possivel definir as permutagdes que correspondem aos possiveis

estereoisdmeros do composto Masbc-vIBPY-4: [1234],[1243],[3124]e[4123].
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De posse dessas permutacoes, € possivel aplicar todas as operagdes de simetria da
geometria ideal nos estereoisomeros obtidos para determinar o grupo pontual dos

mesmos. Esta aplicacdo esta ilustrada na figura 12.

Permutation E By Cs o(1) o(2) o(3)
[1234] [aabc] |[acab] | [abca]l | [abac] [ [acha] [ [aach]
[1243] [aachk] [[abac] |[acba] | [acab] [[abca] [ [aabcq]
[3124] | [baac] |[bcaa] |[baca] (JbaacD|[bcaa]l |[baca]
[4123] |[caab] |[cbaa] |[caba] |[JcaabD|[cbaa] |[caba]

Figura 12. Aplicacao das operagdes de simetria nos estereoisomeros do composto Masbc-
vIBPY-4. As permutacdes circuladas correspondem a operagdes de simetria que nao

causaram alteragdes no estereoisémero.

Na figura 12, as permutagdes [1 2 3 4] e [1 2 4 3] ndo mantiveram nenhuma
operacao de simetria, sendo, portanto, do grupo pontual C;. As permutagdes [3 12 4] e
[4 1 2 3] mantiveram um plano de simetria, portanto, essas permutagdes sao do grupo
pontual Cs. Neste trabalho, a determinagdo do grupo pontual foi feita com um algoritmo
desenvolvido para este fim.

O ultimo elemento que resta para a definicdo do stereoisomer ID € determinar o
subconjunto ao qual a permutagdo pertence (A, B, C e etc.). Para isso, ¢ feita uma
contagem da quantidade de esterecoisomeros para cada grupo pontual, nesse caso, 2C; e
2C;s. Em seguida, multiplicamos o nimero de estereoisdmeros pelo RCW correspondente.
Esse total resulta em 4C; e 4C;. A razdo entre os grupos pontuais € 4:4. Simplificando os
nimeros, chegamos a0 RCR que ¢ 1:1 nesse caso. Ambos 0s grupos possuem o mesmo
RCR e sdo do grupo A. Quando isso acontece, colocamos aspas no codigo para identificar
a existéncia de outro grupo pontual de mesma probabilidade. Dito isso, o stereoisomer
ID de cada permutagdo pode ser definido:

o {[Ma2bc] vIBPY-4Clc1A'[l234]}

o {[Ma2bc] vIBPY-4Clc1A'[l1243]}

e {[Ma2bc] vIBPY-4Csal A" [3124]}

e {[Ma2bc] vIBPY-4Csal A"[4123]}

Esses sdo os mesmos codigos que aparecem nos nomes dos arquivos presentes em
anexo. Esses estereoisomeros estdo presentes no seguinte caminho: CN_6/0C-

6/Ma3b(AB) dentro do arquivo Stereoisomers CN 4-CN_8.zip.
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O sofiware que realiza esses passos e que foi utilizado no nosso trabalho anterior®’

segue em anexo (SilvaFT codigos fonte.rar).

3.6 TABELAS DE ESTEREOISOMEROS

No nosso trabalho anterior?

fizemos uma enumeracdo completa dos
estereoisdmeros de complexos monometalicos, monodentados e/ou bidentados, nos
seguintes shapes: SP-4, SS-4, T-4, vT(BPY-4, PP-5, SPY-5, TBPY-5, HP-6, OC-6, PPY-
6, TPR-6, COC-7, CTPR-7, HP-7, HPY-7, PBPY-7, BTPR-8, CU-8, ETBPY-8, HBPY-
8, HPY-8, OP-8, SAPR-8, TDD-8, CCU-9, CSAPR-9, EP-9, HBPY-9, HH-9, JTC-9,
JTDIC-9, MFF-9, OPY-9 e TCTPR-9.

Os resultados foram apresentados na forma de tabelas as quais estdo apresentadas
no apéndice A desta tese. Em todos os casos, determinamos o numero de possiveis
estereoisomeros e, dentro deles, seus numeros de estereoisomeros quirais € aquirais, bem
como o random coordination ratio (RCR). O RCR representa a probabilidade de se obter
qualquer estereoisomero pertencente a um dado grupo pontual caso a coordenagdo seja
feita de forma aleatoria. Definimos RCR como o produto do nimero de estereoisdmeros
de um determinado grupo pontual pelo seu RCW correspondente.

Quando organizamos os grupos pontuais em ordem decrescente, a saber, do mais
provavel de ser formado caso a coordenacao seja aleatdria ao menos provavel, podemos
atribuir uma letra maitiscula a cada um desses grupos. Nesse caso, os estereoisdomeros do
subconjunto A correspondem sempre aos mais provaveis, esses sao seguidos do
subconjunto B e assim por diante. Quando dois grupos pontuais sdo igualmente provaveis,
eles sdo designados pela mesma letra, o primeiro com uma aspa, 0 proximo com aspas
duplas e etc. Por exemplo, B', B, B’*’ e etc.

O grupo pontual foi determinado com um algoritmo desenvolvido para este fim e
exemplificado na se¢do 3.5. Também incluimos o nimero de simetria rotacional em todos
0s casos, 0 qual consiste no nimero de rotagdes proprias do estereoisdmero em questao.

A Tabela 2 contém dois exemplos desses resultados. Um exemplo ¢ constituido
pelos estereoisdmeros de um complexo quadratico (SP-4) de formula molecular Masbs e
o outro ¢ formado pelos estereoisomeros de um complexo octaédrico de formula

molecular Masbs.
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Tabela 2. Numero de estereoisomeros para duas formulas moleculares diferentes?.

Numero Subconjuntos
Shape | Formula RCR
Total ¢ a SC GP y o RCW # |SC GP y o RCW #

SP-4 | Mazb, 2 0 2 2:1 A Cy a 2 2 1 B Dm a 4 1 1

OC-6 | Mayb, 2 0 2 4:1 A Cy a 2 24 1 B Dsu a 8 6 1

aShape € o simbolo do poliedro de acordo com a IUPAC; Féormula ¢ a férmula molecular genérica; total ¢
o numero total de estereoisdmeros distintos sendo a soma do nimero de estereoisomeros quirais com os
aquirais; RCR € o random coordination ratio. Todos os estereoisomeros foram classificados em
subconjuntos (S.C.) de acordo com os seus grupos pontuais (G.P) e ordenados em termos do produto entre
o nimero de estereoisdmeros com o RCW correspondente. A essas propor¢oes damos o nome de RCR. y
identifica se os estereoisdmeros do subconjunto sdo quirais (¢) ou aquirais (a); € o € o nimero de simetria
rotacional.

Dados completos para todas as possiveis formulas moleculares com ligantes

monodentados e bidentados nas coordenacdes 4 a 9 estdo apresentados no apéndice A.

3.7 ESTEREOISOMERIA DE COMPLEXOS METALICOS
EM FASE LIQUIDA

Pietro e Bari* realizaram a determinacdo estrutural, em fase liquida, de uma série
de complexos de formula molecular MLn(hfbc)s, em que M corresponde aos cations Na',
K*, Rb" e Cs*; Ln corresponde aos ions La**, Pr**, Eu**, Gd**, Tb*", Dy**, Er’**, Tm?",
Yb** e Lu**; e hfbe corresponde a 3-heptafluorobutyryl camphorate.

Segundo a tabela A23 do apéndice A, compostos de formula molecular M(AB)4 e
shape antiprisma quadrado (SAPR-8) possuem os seguintes grupos pontuais: Ci, Cz, D2
e Cs4. S3o 42 estereoisdmeros para esse caso € todos eles sdo quirais, portanto, os
complexos obtidos por Pietro e Bari* devem ser quirais.

Os resultados de Pietro e Bari*’ demonstram que os complexos dessa familia
possuem um eixo Cs e que a geometria do poliedro de coordenacdo ¢ um antiprisma

3

quadrado. Nas palavras dos autores: “...indicating an almost perfect square antiprism
(SAPR): this means that the first sphere around Ln*" is practically achiral for all CsLn
complexes”. Os autores discutem que a natureza aquiral do antiprisma quadrado contradiz
uma propriedade pronunciada para complexos desse tipo, que ¢ a luminescéncia
circularmente polarizada, ou Circularly polarized luminescence (CPL) e que depende da

quiralidade.
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A respeito da CPL, os autores ainda adicionam “The so-called static coupling
mechanism®® which is implicit in the former analysis and is based only on the oxygen
donor atoms of the Ln coordination sphere, is apparently insuficient to fully justify the
extraordinary gum values of CsEu and CsSm and a further source of symmetry-breaking
must be sought elsewhere”.

Em outro trabalho, Pietro e Bari’! discutem a possibilidade de mecanismos
dindmicos para explicar os altos valores de CPL para esses complexos. A luz dos métodos
deste trabalho, propomos que esse complexo possui uma quiralidade estatica que deve ser
considerada. Esta quiralidade pode ser encontrada na segunda camada de quiralidade®?.
Nesse caso, devemos olhar para a forma como os bidentados estdo dispostos. Para a
formula molecular M(AB)4, existem apenas dois estereoisdmeros que preservam o €ixo
C4, e esses dois estereoisomeros correspondem a suas respectivas imagens especulares

(figura 13).

(b)

Figura 13. Estereoisomerismo do complexo CsYb(hfbc)s. Em (a) e (b) estdo apresentados

o par de enantidmeros sugerido para a estrutura experimental de Pietro e Bari®’.

A figura 13 apresenta os Unicos dois estereoisdmeros possiveis para a formula
molecular M(AB)4, poliedro de coordenagdo SAPR-8 e que tenha um eixo Cs. Observa-
se que esses dois estereoisdmeros constituem um par de enantiomeros. Portanto,
concluimos que essa quiralidade estatica deveria ser considerada nos estudos de Pietro e

Bari®.
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3.8 FORMULA PARA O CALCULO DO NUMERO DE
SIMETRIA

Paul Ehrenfest>® propds o conceito de nimero de simetria 6 como sendo o niimero
de orientagdes equivalentes em relagdo as rotacdes da molécula. O nimero de simetria,
definido dessa forma, ¢ igual ao numero de rotagdes proprias da molécula, ou seja, todas
as rotacdes do grupo pontual correspondente junto com a operacao de identidade (rotagdo
de 0°). Metano, por exemplo, possui 12 rotagdes proprias (8Cs, 3C; e E). Adicionalmente,
o numero de simetria pode ser definido como a ordem do grupo rotacional da molécula.
O grupo pontual do metano, por exemplo, ¢ Tq. Consequentemente, o grupo de rotagdo
desta molécula ¢ T, de ordem 12. Observa-se que esse nimero também corresponde ao
numero de simetria da molécula. Essas defini¢des sdo validas apenas para moléculas
rigidas.

1.54

Fernadez-Ramos et al.”” apresentou uma férmula para calcular o nimero de simetria

de uma molécula em funcao das suas permutacdes:

m!
o= — 3.46
Ng

em que m ¢ o nimero de atomos idénticos e ngs € 0 nimero de configuragdes unicas que
permanecem distintas mesmo quando a molécula ¢ rotacionada.

Vandewiele et al.>>, propds uma abordagem diferente para o calculo do niimero de
simetria com base na equacao (3.46) acima. Os pesquisadores calcularam ¢ para um

conjunto de 403 moléculas. No entanto, Vandewiele et al.*

reconheceram que a formula
que eles propuseram levou a resultados errados em 10% das moléculas do conjunto. Um
exemplo de uma molécula que a formula proposta por estes pesquisadores falhou foi o
hexafluoreto de enxofre (SF¢). A predicao dos pesquisadores foi que o nimero de simetria
do SFs fosse 360, o numero de simetria correto € 24.

Neste trabalho, propomos uma nova férmula para calcular o nimero de simetria.

Essa formula ¢ uma conjectura baseada na equacao (3.46) e esta apresentada abaixo:

_ ILimYH
%= TRew

3.47

em que 1 itera em todas as seguintes espécies quimicas: atomos idénticos, substituintes
idénticos, ligantes idénticos, atomos equivalentes coordenados ao metal e assim por
diante, m; ¢ o nimero dessas espécies idénticas e RCW ¢ o random coordination weight

do estereoisOmero assim como definido neste trabalho.
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Para entender o numerador, consideramos, por exemplo, um complexo de formula
molecular Ma3(A»)2(AB) e poliedro de coordenagdao TCTPR-9.

Para a formula molecular Maz(A2)2(AB), o valor de m; € 3, pois existem trés
ligantes monodentados iguais “a”; m> € 2 porque existem dois ligantes bidentados
simétricos 1iguais (A2); m3=ms=2 porque existem dois atomos doadores iguais
coordenados ao metal dentro de cada ligante bidentado; ms=1 porque existe apenas um
ligante bidentado assimétrico (AB). me=m7=1 porque existe apenas um dtomo doador de
cada tipo dentro do ligante bidentado assimétrico. O numerador, nesse caso, torna-se igual
a:3!x2!x2Ix2Ix 1!'x 1! x 11 =48.

O RCW para a féormula molecular Maz(A2)2(AB) para o poliedro de coordenagao
TCTPR-9, de acordo com a tabela A34 do apéndice A, ¢ 48. Portanto, o valor de o ¢
48/48 =1.

Aplicando nossa férmula, equagdo (3.47) ao SF¢ obtemos para o numerador 6!=720.
O RCW do denominador para a formula molecular Mag e poliedro de coordenagao OC-6
resulta em 30. A razdo desses dois valores resultou no valor correto para o sigma:
6=720/30=24.

Para verificar que nossa formula conjecturada esta correta, aplicamos nossa formula
a todos os 2861 complexos que apresentamos no artigo?’. Observamos que todos os

valores de o se mostraram corretos para €SSseSs Casos.

A tabela abaixo exemplifica a aplicagdo dessa formula aos complexos octaédricos.
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Tabela 3. Aplicacao da formula conjecturada (3.47) para o calculo do nimero de simetria
c. Da tabela, G.P. se refere ao grupo pontual do estereoisomero, RCW ao random

coordination weight e I'l (m;!) é o numerador da formula (3.47).

Formula G.P. RCW c G.P. RCW c IT(m;!)
Mas On 30 24 720
Masb Cay 30 4 120
Maybo Coy 24 2 Dan 6 8 48
Masbc Cs 24 1 Cay 6 4 24
May(A>) Cay 24 2 48
May(AB) Cs 24 1 24
Masbs Coy 18 2 Csy 12 3 36
Masboc Cs 12 1 Coy 6 2 12
Masbed Cs 6 1 Ci 6 1 6
Masb(A2) Cs 12 1 12
Masb(AB) Ci 6 1 Cs 6 1 6
T N
Mazbsed A S : )
Masba(A2) Ci 8 1 Coy 4 2 8
Mayb2(AB) C 4 1 Cs 4 1 4
Mazbcde Ci 2 1 Cs 2 1 2
Masbc(Ar) Ci 4 1 Cs 4 1 4
Ma,bc(AB) C 2 1 Cs 2 1 2
May(A2)2 C 8 2 Don 4 4 16
May(A2)(B2) Ci 8 1 Coy 4 2 8




61

Tabela 3 (continuacao).

Formula G.P. RCW c G.P. RCW c IT (my!)

May(A2)(AB) Ci 4 1 Cs 4 1 4
Ci 4 1 Cz 2 2 4

Max(AB) Ca 2 2 Con 2 2 4
Ma(AB)(CD) Ci 2 1 Cs 2 1 2
Mabcdef Ci 1 | 1
Mabcd(A2) C 2 1 2
Mabcd(AB) Cy 1 1 1
Mab(A2)> Ci 8 1 Coy 4 2 8
Mab(A2)(Bo) C 4 1 Cs 4 1 4
Mab(A2)(AB) Ci 2 1 2
Ci 2 1 C 1 2 2

Mab(AB)> C. ) ) )
Mab(AB)(CD) Ci 1 1 1
M(A2)3 D3 8 6 48
M(A2)2(B2) C 8 2 16
M(A2)2(AB) Ci 8 1 8
M(A2)(B2)(C2) Ci 8 1 8
M(A2)(B2)(AB) Ci 4 1 4
M(A2)(AB): Cy 4 1 C2 2 2 4
M(A2)(AB)(CD) Ci 2 1 2
M(AB)3 Ci 6 1 Cs 2 3 6
M(AB),(CD) Ci 2 1 2
M(AB)(CD)(EF) Ci 1 1 1
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3.9 EVIDENCIA EXPERIMENTAL DOS RANDOM
COORDINATION RATIOS

O conceito de random coordination ratio (RCR) que introduzimos neste trabalho
indica a probabilidade de que um determinado poliedro de coordenagdo pertenga a um
determinado grupo pontual se a coordenacdo for aleatoria e sem levar em conta efeitos
energéticos.

Considere, por exemplo, o caso do complexo octaédrico de Co(I1I) com trés ligantes
bidentados assimétricos do benzoilacetonato®® de formula geral M(AB); e poliedro de
coordenacao OC-6. Seu RCR (tabela A9 do apéndice A) € 3:1 com peso 3 correspondente
ao complexo trans do grupo de pontual C; (mer) e o peso 1 ao complexo cis do grupo
pontual C; (fac). A isomerizagao cis-trans (mer-fac) deste complexo exibe uma variagao
de entalpia determinada experimentalmente como sendo igual a zero. Assim, em
equilibrio, levando em consideragao o RCR, deve haver trés vezes mais complexos trans
do que cis, um fato que realmente foi observado experimentalmente’®. De maneira
semelhante, em dois complexos octaédricos de V(III) com trés ligantes de B-dicetonato
assimétricos, V(mhh); e V(mmh);, uma mistura de 3:1 aparece nos produtos
purificados®’. Outros artigos também apresentaram achados semelhantes®>>.

Outra evidéncia experimental de RCRs seria que complexos cristalizados em
estruturas pertencentes ao subconjunto A deveriam ser mais numerosas do que aqueles
pertencentes ao subconjunto B e assim por diante. Para este teste, fizemos uso do
Cambridge Structure Database, CSD®. O CSD ¢ um repositorio de estruturas
cristalograficas onde cada estrutura ¢ identificada por um c6digo composto de seis letras.
Escolhemos neste repositério um conjunto de 218 estruturas de alta qualidade (fator R <
5%) e com o intuito de ser diversificada em relacdo aos 4tomos presentes. Das 218
estruturas cristalograficas de alta qualidade de complexos de lantanideos, 129 (59,2%)
pertencem aos subconjuntos A, 50 (22,9%) pertencem aos subconjuntos B, 34 (15,6%)
aos subconjuntos C, 3 (1,4%) pertencem aos subconjuntos D e apenas 2 (0,9%) aos
subconjuntos E. Isso prova outro beneficio do conhecimento dos RCRs. Fizemos esse
teste e verificamos que, de fato, as frequéncias de ocorréncia dos subconjuntos ¢ a
esperada, com o subconjunto A sendo o mais frequente, seguido do B, do C e, finalmente

do D.
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4 IDENTIFICAGAO DOS
ESTEREOISOMEROS

O estudo da estereoisomeria em complexos metalicos pode ser dividido em duas
etapas principais. A primeira € a determinacao da geometria do poliedro de coordenagao.
A segunda ¢ o desenvolvimento de um indice que caracteriza a posi¢ao relativa dos
ligantes neste poliedro de coordenacgao.

Neste trabalho, o poliedro de coordenagao foi determinado através de métricas
matematicas que determinam o quanto duas geometrias sao diferentes (secdo 4.2). No
nosso trabalho em curso, apresentamos critérios que excluem poliedros de coordenacdo
muito distorcidos e apresentamos sugestdes de como lidar com esse tipo de geometria
(secao 4.3).

Em relacdo a disposicao dos ligantes sobre o poliedro de coordenacao,
apresentamos o método usado pela [IUPAC na se¢do 4.4 deste capitulo.

O método do nosso trabalho anterior?® junto com as aplicagdes do método aqui
proposto estao apresentados na se¢ao 4.5.

O novo identificador de estereoisdmeros que desenvolvemos esta apresentado nas
secdes 4.6 a 4.12. Este algoritmo ¢ uma extensdo do apresentado no nosso trabalho
anterior?” e tem como vantagem ser aplicavel a ligantes de qualquer dentigo.

Nas se¢des 4.13 a 4.16 apresentamos aplicagdes do algoritmo de identificagao

desenvolvido.

4.1 INTRODUCAO

Um atomo de carbono em um composto ¢ classificado como assimétrico quando
esta ligado a 4 grupos diferentes em uma geometria tetraédrica. Sabe-se que, para este
caso, existem dois estereoisdmeros (R e S). A partir de um procedimento chamado:
“determinagdo da configuracdo absoluta”, ¢ possivel classificar estes estereoisdmeros de
forma unica. Nesse procedimento, os dtomos ligados ao carbono central sdo numerados
de 1 a 4 segundo as prioridades de Cahn-Ingold-Prehlog®! (Capitulo 2). Em seguida, o
grupo de indice 4 ¢ colocado para tras do plano. Se a numeragao dos outros grupos crescer

no sentido horario, a nomenclatura atribuida ao composto ¢ a R; caso os nimeros cres¢gam
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no sentido anti-horario a configuracao absoluta deste composto ¢ nomeada como S (figura

14).

=

o
W
b

o
N

R S

Figura 14. Configuracdo absoluta de compostos tetraédricos. Desde que o composto de
prioridade 4 seja colocado para tras do plano do papel, se os niimeros crescerem no
sentido horario, o estereoisomero ¢ definido como R, do contrario, a nomenclatura

atribuida é S.

Hé também uma nomenclatura para os estereoisdmeros octa¢dricos. Por exemplo,
para a composicdo Masbs, caso os grupos iguais estejam na face do octaedro, o
estereoisdmero ¢ chamado de facial; caso os trés grupos iguais estejam no meridiano do

poliedro, o estereoisomero ¢ chamado de meridional (figura 15).

Cl Cl
CI\I\L P \JA P
S Sy

a” |\ cl |

Cl
facial meridional

Figura 15. Nomenclatura para tipos de estereoisdmeros em complexos octaédricos.

A TUPAC possui um sistema de classificacdo de estereoisomeros que serd
apresentado na secdo 4.4 deste capitulo. No entanto, consideramos o sistema da IUPAC,
na melhor das hipoteses, de dificil aplicabilidade. Neste capitulo, apresentaremos os
métodos que desenvolvemos para definir uma nomenclatura tUnica para os

estereoisOmeros.
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Outra propriedade importante que resulta da identificacao dos estereoisdmeros ¢ a
determinag¢do da configuracdo absoluta, e, portanto, da quiralidade dos complexos
inorganicos. Do ponto de vista cristalogréafico, resolver a configuracdo absoluta de um
complexo metalico significa poder distinguir na fase do refinamento entre duas estruturas
de quiralidades opostas e, portanto, de padrdes de difracdo muitissimo semelhantes. Isto
nem sempre ¢ possivel de ser feito apenas na fase do refinamento, exigindo experimentos
adicionais especificos®?. Além disso, se a precisio do refinamento niio for muito elevada
pode-se até supor dificuldade inclusive na distingao entre dois estereoisdmeros possiveis
dentro do mesmo subconjunto de mesma simetria de um complexo. Isso significa que
nem sempre as coordenadas cartesianas atualmente depositadas nos bancos de dados
correspondem rigorosamente a estrutura correta®’.

Neste trabalho, observamos que ¢ muito frequente a quiralidade dos complexos
metalicos passarem despercebidas. Através dos métodos de identificagdo que avangamos,
¢ possivel determinar o estereoisomero do complexo e sua quiralidade. Porém, para que
a configuragdo absoluta do complexo seja encontrada, ¢ necessario procedimentos
experimentais especificos para este fim. Esperamos que, a luz dos resultados que
apresentamos, os experimentais se motivem a atentar para o detalhe da quiralidade e
proceder a determinagao da configuragdo absoluta dos complexos, inclusive atualizando

as estruturas ja depositadas nos bancos de dados.

4.2 DETERMINACAO DA GEOMETRIA DO POLIEDRO DE
COORDENACAO

O estereoisomerismo acontece quando dois compostos possuem a mesma férmula
molecular e mesmas conectividades, porém, ha diferengas nas posicoes tridimensionais
dos seus atomos. Portanto, para um complexo metalico, as diferentes geometrias do
poliedro de coordenacdo configuram-se em diferentes estereoisdmeros. Nesta sec¢do,
apresentaremos como a geometria do poliedro de coordenagdo foi determinada neste
trabalho.

A TUPAC? recomenda o uso de um descritor para caracterizar o poliedro de
coordenacdo dos complexos metalicos. Este descritor ¢ chamado polyhedral symbol e

deve ser atribuido como sendo o da geometria que mais se assemelha ao poliedro de
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coordenagao experimental. No entanto, a [IUPAC nao especifica nenhuma métrica para
determinar o quao duas geometrias sdo semelhantes entre si.

Existem varias métricas possiveis para diferenciar duas estruturas*®*6364 No
nosso trabalho anterior?’, usamos a métrica do programa SHAPE* para determinar a
geometria do poliedro de coordenagdao. Na ocasido, admitimos que a geometria era
caracterizada pelo menor valor fornecido pelo programa SHAPE. A identificagdo de
estereoisdmeros nesse caso serviu apenas para ilustrar os RCRs. Um estudo mais
detalhado nessa dire¢ao deveria ser feito para determinar se o minimo fornecido pelo
SHAPE ¢ adequado para nossos estudos. Um outro empecilho no uso deste programa ¢é
que usamos o SHAPE para determinar a geometria do poliedro de coordenacdo e um
outro algoritmo, proposto por Marques et al.%%, para determinar o estereoisdmero.
Consideramos que deveria haver uma unica métrica, tanto na atribuicdo do poliedro de
coordenagao quanto na determinagao do estereoisomero.

No nosso trabalho em curso, usamos o método proposto por Marques et al.%*

para
descrever essas duas etapas. Esse algoritmo minimiza o root mean square deviation
(rmsd) entre duas estruturas procurando a melhor correspondéncia entre os atomos das
mesmas. Diferentemente da implementacao padrao do algoritmo proposto por Marques
et al., neste trabalho consideramos as massas de todos os atomos doadores como sendo
iguais a 1. Esse algoritmo foi escolhido por possibilitar a diferenciacdo de estruturas
quirais®.

Neste trabalho, calculamos o rmsd entre o poliedro de coordenagao experimental e
todas as geometrias ideias disponiveis?® com o mesmo niimero de vértices. O polyhedral
symbol foi atribuido como sendo o da geometria ideal de menor rmsd em relacdo ao
poliedro de coordenagdo experimental. Nesta abordagem, assim como no nosso trabalho
anterior?’, todas as distdncias metal-ligante do poliedro de coordenacdo experimental

foram reescalonadas para 1. Um exemplo da aplicacdo dessa técnica estd apresentado na

figura 16.
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Figura 16. A esquerda estd apresentado o complexo de refcode LEMCAH (tricloro-
tris(6xido de trietilfosfina)-vanadium(IV)). A direita estdo apresentadas as geometrias
ideais disponiveis para o nimero de coordenagdo 6. No meio esta apresentado o rmsd de
cada estrutura em relagdo ao poliedro de coordenacdo do LEMCAH. Circulado em azul
esta apresentado o menor valor de rmsd, portanto, a geometria ideal que descreve o

poliedro de coordenacdo experimental (OC-6).

Um critério especifico foi utilizado para descrever compostos de coordenagio 2.
Nesses casos, a geometria foi considerada linear (L-2) caso o angulo entre os dois ligantes
fosse superior a 175°. Caso contrario, a geometria foi considerada como sendo angular
(A-2).

Caso o menor valor de rmsd encontrado fosse maior do que um critério dcut pré-
estabelecido, consideramos que o poliedro de coordenagao nao pode ser estudado com os
métodos desenvolvidos neste trabalho. Através de uma inspecao visual de vdrias
estruturas, consideramos que Scut 0,15 A foi um critério adequado para os nossos estudos.
Das 262.663 estruturas estudadas neste trabalho, 51.033 (19%) foram descartadas por ndo
atenderem o critério Ocut. Na se¢do seguinte, apresentamos uma discussdao de como
geometrias distorcidas poderiam ser estudadas com os métodos deste trabalho.

Quanto as geometrias ideais disponiveis neste trabalho, para as coordenagdes 4 a 8§,

usamos as mesmas geometrias do nosso trabalho anterior?’; e para as coordenagdes 1 a 3,
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as seguintes geometrias foram adicionadas: L-1, A-2, L-2, TP-3, TPY-3, TS-3. A lista
completa das geometrias ideais, juntamente com as suas coordenadas cartesianas que

utilizamos esta apresentada no apéndice B.

4.3 GEOMETRIAS DISTORCIDAS

Nesta secdo, apresentaremos como geometrias distorcidas podem ser estudadas
com os métodos deste trabalho. Adicionalmente, por motivo de clareza, apresentamos
duas classificacdes para o fendmeno da quiralidade.

A quiralidade do tipo I acontece quando a geometria do poliedro de coordenagdo
ndo possui nem plano interno de simetria nem centro de inversdo. Nesse caso, a imagem
especular ¢ uma geometria diferente com mudangas nas posi¢des dos seus dtomos. Para
os casos de quiralidade tipo I, ndo ¢ possivel acessar a imagem especular através da
permutagao dos seus elementos.

A quiralidade do tipo II acontece quando a geometria do poliedro de coordenagao
possui plano interno de simetria ou centro de inversdo. Nesse caso, a imagem especular ¢

obtida através da permutacdo interna dos seus elementos. A figura 17 apresenta um

Figura 17. Exemplos de quiralidade tipo I (a) e tipo II (b). A figura (a) € disforme e possui

exemplo para cada um desses casos.

x
2

simetria Cy, a figura (b) ¢ um tetraedro com uma esfera amarela no centro. Observa-se
que os tetraedros (b) podem se interconverter caso a esfera de cor verde seja permutada
com a esfera de cor azul (quiralidade tipo II). Nao h4a nenhuma permutagao que permita

que as estruturas apresentadas no item (a) se interconvertam (quiralidade tipo I).
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Neste trabalho, todas as geometrias ideais possuiam plano interno de reflexao.
Portanto, estudamos apenas a quiralidade do tipo II.

Geometrias onde planos de reflexdo e centros de inversao estdo ausentes também
podem ser estudadas com os métodos apresentados neste trabalho. Neste caso, seria
necessario definir um conjunto de coordenadas como R e a imagem especular dessas
coordenadas como S. Em seguida, seria necessdrio realizar a enumeracdo dos
estereoisdmeros de ambas agrupando os respectivos pares de enantiomeros entre as
estruturas. De posse dessa enumeracdo, a identificacdo do estereoisomero poderia ser

feita através dos demais métodos apresentados neste trabalho.

4.4 IDENTIFICADOR DO ESTEREOISOMERO: METODO
DA IUPAC

A TUPAC sistematiza os nomes dos complexos inorganicos em um livro chamado
“Nomenclature of Inorganic Chemistry, IUPAC Recommendations 2005, Este livro
também ¢ conhecido como o livro vermelho da IUPAC. Neste trabalho, quando citamos
a [UPAC, estamos nos referindo as recomendacdes presentes neste livro.

O livro vermelho da TUPAC recomenda o uso de dois descritores para que um
estereoisomero seja definido. O primeiro, configuration index, permite a diferenciagao
entre diastereoisomeros. O segundo, chirality symbol, permite a diferenciacdo entre um
par de enantidmeros. Para que esses descritores sejam atribuidos, ¢ necessario a aplicacdo
de regras especificas que dependem da geometria estudada®. A unido do configuration
index com o chirality symbol define completamente um dado estereoisomero. Abaixo,
iremos exemplificar a atribui¢ao desses descritores em uma geometria octaédrica.

Seguindo a recomendag¢do da IUPAC, um complexo octaédrico de formula
molecular Maxbycd (Mazxbacd-OC-6) possui 6 conjuntos de prioridades possiveis: [1 1 2
234],[112334],[112344],[122334],[122344]e[l23344].Paracadaum
desses conjuntos de prioridades existird um configuration index e chirality symbol inico
para identificar cada um dos 8 estereoisomeros possiveis. Portanto, seguindo a
determinagdo da IUPAC, existem 48 codigos para identificar 8 estereoisomeros. Nesta
se¢do, iremos exemplificar a atribuicao do configuration index e chirality symbol apenas
para o conjunto de prioridades [1 122 3 4].

A atribuicdo do configuration index para compostos octaédricos ¢ feita em dois

passos. Primeiro o eixo de referéncia do octaedro ¢ definido. O eixo de referéncia do
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octaedro ¢ caracterizado pelo ligante de prioridade 1 e o ligante trans ao de prioridade 1.
Caso haja mais de um ligante de prioridade 1, dentre as op¢des, deve-se escolher o ligante
de maior valor numérico que seja trans a algum ligante de prioridade 1. Definido o eixo
de referéncia, ¢ necessario mais um numero para caracterizar o estereoisomerismo dos 4
ligantes restantes. Nesse caso, deve-se selecionar o nimero trans ao ligante de maior
prioridade dentre os 4 restantes. Caso o ligante de maior prioridade dentre os 4 restantes
seja repetido, deve-se escolher o ligante de maior valor numérico que seja trans a algum
dos ligantes de maior prioridade entre os 4 perpendiculares ao eixo de referéncia.

A atribui¢do do chirality symbol em complexos octaédricos € feita na perspectiva
do ligante de prioridade 1 e sobre o eixo de referéncia do octaedro. Observa-se os numeros
dos 4 ligantes no plano perpendicular ao eixo de referéncia do octaedro. Caso os nlimeros
desses 4 ligantes crescam no sentido horario, atribui-se o descritor C (horario), do
contrario, atribui-se o descritor A (anti-horario). A figura 18 ilustra essa atribuigao.

42-A @ Ligante trans

ao ligante de
maior

prioridade

@ @ fora do eixo
de referéncia.

Ligante de maior valor

numérico trans ao

Anti-horario I:gante de prioridade 1

Figura 18. Atribuicdo do configuration index e chirality symbol a um complexo
octaédrico de formula molecular Mazxbacd. O configuration index € 42, pois 4 (azul) € o
ligante de maior valor numérico trans ao ligante de prioridade 1, e 2 (vermelho) ¢ o ligante
trans ao ligante de maior prioridade entre os 4 ligantes restantes. Observando sobre o
ligante de prioridade 1 no eixo de referéncia do octaedro, os niimeros dos ligantes no
plano perpendicular ao eixo de referéncia crescem no sentido anti-horario, portanto, a

esse complexo ¢ atribuido o chirality symbol A.

Para compostos tetraédricos, a [IUPAC recomenda o uso do chirality symbol R/S
para diferenciar pares de enantidmeros. Para os demais poliedros, a IUPAC recomenda o

uso dos descritores C (clockwise) e A (anti-clockwise) para esse fim. Nao encontramos
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nenhuma mencao no livro vermelho da IUPAC sobre qual chirality symbol deve ser
utilizado caso o complexo seja aquiral, portanto, admitimos que nenhum simbolo deva

ser adicionado nesses casos.

4.5 IDENTIFICADOR DO ESTEREOISOMERO
APRESENTADO NO NOSSO TRABALHO
ANTERIOR?®

No nosso trabalho Stereoisomerism in lanthanide complexes: enumeration,
chirality, identification, random coordination ratios* construimos um indice inico para

caracterizar os estereoisomeros (figura 19).

polyhedral

spnbal \ Quiralidade

Permutacao
'
{[Ma2bc] vVIBPY-4Csal A"[3124]}

| e N
Formula Grupo Grupo do

molecular  Pontual | RCR
Numero

de simetria

Figura 19. Identificador do estereoisdmero apresentado no nosso trabalho anterior?.

O primeiro elemento ([Ma2bc]) ¢ a composicdo quimica genérica do
estereoisdmero em questdo. A letra M corresponde a complexos mononucleares. As letras
minusculas (a, b, ¢, d, e, etc.) correspondem a monodentados diferentes. As letras
maitsculas entre parénteses correspondem a ligantes polidentados.

O segundo elemento desta nomenclatura (VIBPY-4) ¢ a shape da geometria do
poliedro de coordenacao. Compostos de mesma composi¢do, mas shapes de poliedros de
coordenagao diferentes constituem-se em estereoisdmeros bem diferentes. Nesta
nomenclatura, a geometria ¢ identificada pelo simbolo do poliedro tal como sugerido pela
IUPAC®,

O terceiro elemento (Cs) € o grupo pontual do estereoisdmero.
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O quarto elemento (a) indica a quiralidade deste estereoisdmero (“a” para aquiral e
“c” para quiral).

O quinto elemento (1) representa o nimero de simetria do estereoisdmero (nimero
de rotagdes proprias).

O sexto elemento (A’’) representa o subconjunto do RCR deste estereoisomero.

Por fim, o sétimo elemento ([3 1 2 4]) ¢ a permutagdo que define o estereoisomero
dentre as muitas possiblidades com base numa permutacdo de referéncia previamente
definida. Essas permutagdes foram obtidas a partir da enumeragdo completa dessas
estruturas.

Definida esta notagdo unica, a utilidade ¢ sua aplicacdo para a identificagdo de cada
estrutura sob investigacdo. Isso ¢ feito comparando o poliedro de coordenacdo da
estrutura com os poliedros de coordenacdo de todos os estercoisomeros possiveis para
aquela composi¢ao e geometria previamente encontrados em nosso trabalho. O critério
de comparagio é o rmsd das estruturas assim como proposto por Marques®*. Aos ligantes
bidentados ¢ adicionado um atomo ficticio no ponto médio entre as duas denti¢des do
ligante permitindo, assim, a identificacdio de complexos com esse tipo de ligante.
Comparando a estrutura do composto com todos os estereoisdmeros construidos sobre as
geometrias ideais, obtém-se o estereoisomero, definido como aquele que apresenta o
menor rmsd dentre os estereoisomeros em questao.

Usando o método de identificagdo que propomos, foi possivel identificar um par de
enantidmeros de um complexo de europio, fato que nao tinha sido percebido pelos autores
dos trabalhos originais. Segundo Becht et al.’®, os complexos de NHa[Eu(fdh)]
revelaram por cristalografia duas estruturas similares mas ndo idénticas na mesma célula
unitaria. Na verdade, elas constituem um par de enantidmeros (figura 20), o que torna a

célula unitéria aquiral.

Figura 20. Poliedros de coordenacdo do par enantiomérico de refcode NOJTAH

identificados com a metodologia proposta neste trabalho.
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Compostos meso sdo aqueles com dois centros estereogénicos ligados a
substituintes ou ligantes idénticos, mas com configuragdes absolutas opostas em um
mesmo composto. Até onde sabemos, ainda ndo havia sido identificado um composto
meso em que os centros quirais fossem formados por ions lantanideos coordenados. A
partir de nosso algoritmo de identificacdo, detectamos, como sendo um dilantanideo
meso, 0 composto bis(p-1,1,1,3,3,3-hexafluoropropano-2-oato)-tetra-aqua-
tetrakis(1,1,1,3,3,3-hexafluoropropano-2-oato)-di-eurépio de codigo cristalografico
ERUJIM (figura 21). Usando os métodos apresentados neste trabalho, foi possivel
identificar a configuracao absoluta de cada centro metalico, de configuragdes absolutas

refletidas. Portanto, o complexo ERUJIM ¢ um composto meso.

-

L '
re. o K,

{0C-6 [Ma2h2(AA)] [123456] Ac}

{0C-6 [Ma2b2(AA)]1 [125 4 3 6] Ac}

Figura 21. Complexo dilantanideo de refcode ERUJIM®’, reconhecido por nés como

composto meso.

Na secdo seguinte apresentaremos as evolugdes que fizemos no identificador de

estereoisOmeros.

4.6 PROPOSTA DE UM NOVO IDENTIFICADOR

Embora o identificador apresentado na se¢do anterior seja eficaz, estamos

estudando um indice mais conciso para caracterizar os diferentes estereoisdmeros. Nesta
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se¢do, apresentamos um identificador baseado nos descritores R € S da quimica organica
o qual est4 apresentado a seguir.

Diferentemente da IUPAC, que ndo apresenta sugestdes de descritores para
complexos aquirais, neste trabalho propomos o uso da letra G para este fim. Compostos
aquirais possuem uma imagem especular, porém, essa imagem pode ser superposta a eles
mesmos através de operagdes de rotacdo. Ou seja, € como se compostos aquirais
possuissem um irmdo gémeo idéntico. Por isso, propomos o uso da letra G (geminae -
gémeo) para compostos aquirais.

Neste trabalho, para que o estereoisdmero seja determinado, primeiro € necessario
que seja feita uma enumeracdo completa de todos os possiveis estereoisomeros para a
formula molecular e shape de interesse. Fizemos esta enumeragdo para todas as formulas
moleculares dos principais poliedros nas coordenacdes 1 a 8. Essas enumeragdes estao
apresentadas no arquivo SilvaFT codigos fonte.rar em anexo. Apos descompactar o
arquivo SilvaFT codigos fonte.rar, as enumeragdes estdo no seguinte caminho:
codigos_fonte\Stereoisomerldentifier\code\python\StereoisomerList.

De posse da enumeracao, os estereoisomeros sao divididos em trés listas. Uma lista
que define os estereoisomeros aquirais (G) e duas listas para os pares de enantidmeros R
e S. Consideramos desnecessario encontrar uma rotagao horaria e anti-horaria para definir
cada par de enantiomeros. Sabe-se que, para carbonos assimétricos, ndo ha
correspondéncia entre o desvio da luz polarizada e o descritor estereoquimico R ou S,
Ou seja, uma molécula R pode desviar a luz para a direita, e outra molécula diferente,
também R, pode desviar a luz para a esquerda. Portanto, neste trabalho, a divisdo entre as
permutacdes que correspondem aos enantiomeros R ou S foi arbitréria.

Propomos um novo descritor para substituir o configuration index e chirality
symbol sugeridos pela [UPAC. Nesse, deve-se usar a letra correspondente da lista da
enumeracdo a que ele se refere (R, S ou G) seguida de um numero que identifica a posi¢ao
do estereoisomero nesta lista. Por exemplo, o composto com o indice G-3 corresponde ao
terceiro estereoisomero da lista de estereoisomeros aquirais.

A lista de estereoisomeros deve ser definida anteriormente através de métodos
adequados de enumeracdo. O ordenamento das listas deve ser definido através de uma
convengdo e mantido em todas as identificagdes subsequentes. No apéndice B,
apresentamos as geometrias que foram estudadas neste trabalho.

De posse do identificador proposto ¢ facil realizar a diferenciagao dos

estereoisomeros. Por exemplo, G-1 ¢ G-4 referem-se a dois estereoisomeros aquirais
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diferentes, correspondendo a primeira e quarta posi¢ao da lista de enumeracgdo a que eles
se referem. R-3 e S-5 sdo dois estereoisdmeros quirais diferentes. Os pares de
enantidmeros sdo identificados quando o niimero ¢ o mesmo, porém uma das estruturas ¢
R e a outra ¢ S. Por exemplo, se o identificador resultar em estereoisdmeros do tipo R-2
e S-2 entdo significa que as estruturas em estudo constituem um par de enantiomeros.

A atribuicdo do identificador do estereoisomero ¢ feita através de um calculo de
rmsd entre o poliedro de coordenacgdo e todos os estereoisomeros da lista enumerada. A
estrutura de menor rmsd em relagdo ao poliedro de coordenagdao experimental

corresponde o estereoisomero em questao.

4.7 IDENTIFICADOR DO ESTEREOISOMERO: EXEMPLO

Na figura 22 estdo listados todos os 8 estereoisomeros de um composto Masbocd-
OC-6 e prioridades [1 1 2 2 3 4]. Na figura, o descritor proposto neste trabalho esta
apresentado abaixo do estereoisomero. Os descritores propostos pela ITUPAC?’
(configuration index e chirality symbol) estdo apresentados no canto superior esquerdo.

Em resumo, propomos uma nova nomenclatura para identificar os estereoisomeros
de um dado complexo. Nesta nomenclatura, foi adicionado o descritor G para caracterizar
compostos aquirais. Adicionalmente, o cédigo de cada estrutura provém de uma
enumeragao feita previamente. Essa abordagem torna facil a extensao desses estudos para
outras geometrias, assim como permite a inclusdo de geometrias que nao possuem nem

plano interno de reflexdo nem centro de inversao.
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Figura 22. Estereoisdmeros possiveis para o0 Mazb2cd-OC-6. No canto superior esquerdo
estdo apresentados o configuration index e chirality symbol de acordo com a
recomendacao da IUPAC. Nao foi atribuido nenhum chirality symbol aos compostos
aquirais nesse caso. Os estereoisdmeros que estdo na mesma caixa sdo pares de
enantiomeros. Abaixo do poliedro estd apresentado o descritor que propomos para
caracterizar os estereoisomeros. O polyhedral symbol em todos os casos ¢ OC-6 ¢ foi

omitido por motivo de simplicidade.
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4.8 ESPECIFICIDADES DOS COMPOSTOS QUELADOS

Nesta se¢do, serdo apresentadas algumas caracteristicas de compostos quelados.
Mostraremos que a convengdo proposta pela IUPAC leva a degenerescéncias, ou seja,
dois estereoisdmeros iguais possuindo codigos diferentes. Acreditamos que
degenerescéncias comprometem a comparagao entre estereoisomeros e que devem ser
removidas.

Quando existem grupos simetricamente equivalentes como parte de um mesmo
polidentado, a ITUPAC?® recomenda que sejam adicionadas aspas as prioridades dos
atomos doadores iguais. Um niimero com aspas possui menor prioridade do que um
nimero sem aspas, porém, maior prioridade do que um ntimero maior. Por exemplo, 1’
possui menor prioridade do que 1, porém, maior prioridade do que 2. Para polidentados,
a recomendacao ¢ que o uso das aspas seja feito de forma arbitraria. A figura 23 mostra

um exemplo de um tetradentado e sua respectiva numeragao de prioridades.

HZN/\/NH\/\\NH/\\/NHz

Figura 23. A molécula N,N’-bis(2-aminoetil)etano-1,2-diamina ¢ um exemplo de

tetradentado de formula molecular (A2B2). Os nimeros no interior do circulo representam

as prioridades dos atomos doadores. As aspas seguem a recomendagao da [IUPAC.

Na pagina 197 do livro vermelho da TUPAC?® é apresentado um exemplo de
determinagdo de configuration index com um ligante tetradentado (A>B2) semelhante ao
N,N’-bis(2-aminoetil)etano-1,2-diamina (figura 23). Na figura abaixo esta apresentado o
exemplo 5 da pagina 197 (esquerda). Também estd apresentado 0 mesmo composto caso

as aspas fossem definidas de forma diferente (direita).
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Figura 24. Composto de formula molecular genérica Max(A2B2) e shape octaédrico.
Existem duas formas de definir as aspas das prioridades do tetradentado. Na figura da
direita, invertemos a defini¢do das aspas e observamos que isso causa uma mudan¢a no
configuration index (canto superior esquerdo). O polyhedral symbol em todos os casos €

OC-6 e foi omitido por motivo de simplicidade.

Na figura 24 pode-se observar que o método proposto pela IUPAC leva a
degenerescéncias. Isso se deve ao uso de aspas para diferenciar atomos doadores
pertencentes a um ligante polidentado. Claro, se dois atomos doadores sdo simetricamente
equivalentes, significa que a permutacdo dos mesmos nao causa mudangas na estrutura.
Portanto, eles ndo podem ser diferenciados com aspas. A denti¢gdo acompanha as posi¢oes
dos atomos doadores, entdo, nenhum cuidado especial ¢ necessario para descrever esses
casos. No entanto, quando hé ligantes polidentados repetidos, maiores complexidades
surgem e essa propriedade torna-se invalida.

Para repeticdo de polidentados, a ITUPAC também sugere o uso de aspas.
Concordamos com a [IUPAC no que diz respeito a necessidade de um tratamento especial
quando ha a repeticdo de ligantes. Porém, novamente, o uso de aspas como proposto pela
IUPAC leva a degenerescéncias indesejaveis. A figura 25 mostra uma situagdo onde o
configuration index ¢ diferente para duas estruturas que correspondem ao mesmo

estereoisOmero.
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Figura 25. Composto de formula molecular genérica Max(AB)2 e shape octaédrica. As

prioridades nesse caso sdo [1 1 2 2 3 3], onde os niumeros 1 e 2 correspondem as
prioridades dos ligantes bidentados assimétricos e 3 corresponde a prioridade do ligante

“a”. Existem duas formas de definir as aspas sobre as prioridades dos bidentados.

Observa-se, na figura 25, que a definicao das aspas provoca mudangas na definicao
do configuration index (canto superior esquerdo). O polyhedral symbol em todos os casos

¢ OC-6 e foi omitido por motivo de simplicidade.

A degenerescéncia acontece porque ligantes repetidos apresentam uma maior
complexidade. Como mencionado pela IUPAC, os grupos ndo podem ser considerados
iguais. Porém, também ndo podem ser considerados como se fossem completamente

diferentes.

Neste trabalho, fizemos uma enumeragao especifica para as formulas moleculares
que continham ligantes polidentados repetidos. Nesta enumeragdo, ndo aplicamos
nenhum limite para o angulo de denticdo maximo dos polidentados pois entendemos que
a enumeracao precisava ser geral.

Quanto aos ligantes polidentados sem repeti¢do, esses foram tratados neste trabalho
como monodentados. Por exemplo, um composto de formula molecular Maz(A2B>)
possui o vetor de prioridades [1 1 2 2 3 3] que também corresponde a formula molecular
Masboco. Nesse caso, tanto na definicdo das prioridades, quanto na atribuicdo do
identificador do estereoisdmero, complexos desse tipo foram tratados como se
possuissem formula molecular Mazbzco. Na secao seguinte, expandimos a discussao sobre
a atribuicdo do estereoisomero em compostos quelados juntamente com exemplos

apropriados para cada caso.
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4.9 IDENTIFICACAO DE ESTEREOISOMEROS EM
COMPOSTOS QUELADOS

Neste trabalho, os ligantes polidentados foram considerados linhas que conectam
os diferentes atomos doadores de cada polidentado. E um estudo semelhante ao
apresentado na referéncia®? no que diz respeito a segunda camada de quiralidade. Nesse
caso, a posi¢ao do atomo doador define o polidentado de forma univoca. Portanto, caso
ndo haja repeti¢do de polidentados, ndo ha diferenga entre estudar o estereoisomerismo
apenas dos 4tomos doadores ou considerar as posi¢des do polidentado como um todo. Por
exemplo, o complexo Mas(AB) OC-6 possui o seguinte conjunto de prioridades [1 11 1
2 3]. A enumeragdo deste complexo ¢ equivalente ao complexo de féormula molecular

Magsbc (figura 26).

G-1 G-2

Figura 26. Possiveis estereoisomeros para um composto Masbc-OC-6 (em cima) e

May(AB)-OC-6 (em baixo). As prioridades dos ligantes foram representadas com cores:
l-azul, 2-vermelho e 3-verde. Observa-se que a denti¢do, refor¢ada pela linha preta

continua, acompanha os atomos doadores.

Da figura 26, observa-se que o estereoisomero G-2 da formula molecular Mas(AB)

apresenta um angulo de denticdo de 180° atravessando o complexo ao meio. Essa
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configuragdo ¢ uma possibilidade matematica, porém, ¢ fisicamente improvavel. Mesmo
assim, neste trabalho, optamos por adicionar todas as possibilidades matematicas, dado
que se um dia um ligante com essas caracteristicas for encontrado esse possa ser descrito
pelas abordagens que descrevemos aqui.

Uma maior complexidade surge quando os polidentados sdo repetidos. Nesse caso,
ha uma repeti¢do de atomos doadores que possibilita mais opgdes para que as denti¢des
sejam definidas. Iremos exemplificar esse problema com a formula molecular M(A2)s.
Para esse caso a enumeragdo irrestrita resulta em 4 estereoisdmeros. Iremos comparar
esses resultados com a enumeracao da formula molecular Masbacs, na tentativa de imitar
os bidentados através da repeticdo de ligantes monodentados. Observamos que todos os
estereoisdmeros da formula molecular M(Az); podem ser encontrados no conjunto de
estereoisomeros da formula molecular Masbac, caso seja suposto que os monodentados
iguais componham uma denticdo. Porém, a reciproca nao ¢ verdadeira. A féormula
molecular Masboc possui 2 estereoisomeros a mais do que a formula molecular M(A»)s.
Ou seja, ndo ¢ possivel encontrar uma contraparte composta apenas por monodentados
para descrever ligantes polidentados repetidos.

Tanto para a formula molecular Masboco, quanto para a formula M(A»)s, existe
apenas um par de estereoisdmeros quirais, nesse caso, um par de enantidmeros. Da figura
27, observa-se que hd uma correspondéncia entre a formula composta por monodentados
e a formula com ligantes polidentados repetidos se os monodentados iguais forem

considerados como ligados.
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Mazbzi:z-o C-6-S-1

M(A;)s-OC-6-R-1

M(A;);-0C-6-5-1
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Figura 27. Estereoisdomeros quirais de formulas moleculares Masbacs (superior) e M(A2)3

(inferior). A denticdo foi reforcada com uma linha preta continua. Observa-se uma

correspondéncia entre esses dois conjuntos de estereoisdmeros, caso se suponha que os

monodentados de mesma cor sejam bidentados.

Para os estereoisdmeros aquirais (G), também se observa uma correspondéncia

entre os estereoisomeros dessas duas formulas moleculares caso se suponha que os

monodentados iguais sejam considerados bidentados (figura 28).
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Mazb:c2-0C-6-G-1 Mazb;c,-0C-6-G-2 Ma;b.c;-0C-6-G-3 Ma:b;c;-0C-6-G-4

M(A2)s-0€-6-6-1 || M(A.)s-0¢-6-G-2

Figura 28. Estereoisdmeros aquirais de formulas moleculares Mazbzc, (cima) e M(A2)3
(baixo). A denti¢do foi reforcada com uma linha preta continua. Observa-se que os
estereoisomeros G-1, G-2 ¢ G-4 da formula molecular Masbaca sdo semelhantes ao
estereoisdmero G-1 da férmula molecular M(Az);. O estereoisdbmero da formula

molecular Mazbacz G-3, por sua vez, ¢ semelhante ao G-2 da formula molecular M(A»)s.

Da figura 28, se observa que, embora seja possivel realizar uma correspondéncia
entre uma férmula molecular de monodentados e uma férmula molecular contendo
ligantes polidentados repetidos, ndo hd wuma correspondéncia biunivoca entre
estercoisomeros nos dois casos. Portanto, neste trabalho, fizemos enumeragdes
especificas para todas as formulas moleculares possiveis contendo ligantes polidentados
repetidos.

Neste trabalho, desenvolvemos um software, ao qual demos o nome de
Stereoisomer Ildentifier, que permite a atribuicdo do estereoisdmero de um determinado
complexo a partir das suas coordenadas cartesianas e conectividades. Neste software, a
aplicacio das regras de Cahn-Ingold-Prehlog foi feita através do pacote RDKit®’. Todas
as demais caracteristicas foram implementadas pelo nosso grupo nas linguagens python
e C++ de acordo com os conceitos apresentados nesta tese. O algoritmo do Stereoisomer

Identifier esta apresentado a seguir.
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4.10 ALGORITMO DO IDENTIFICADOR DO
ESTEREOISOMERO

Na primeira etapa do Stereoisomer Identifier o arquivo com a estrutura
cristalografica no formato “.mol2” ¢ lida. Nesta leitura, obtemos a lista de metais
presentes na estrutura assim como o grafo da molécula. E nesta etapa que aplicamos o
RDKit®.

O RDKit permite que uma molécula no formato “.mol2” seja estudada. Porém,
quando aplicamos este software as moléculas obtidas diretamente do CSD percebemos

t% estavam

que algumas atribuicdes das prioridades CIP conduzidas pelo RDKi
incorretas. Portanto, decidimos construir uma versao simplificada da molécula no formato
“mol” antes de aplicar o canonicalizador do sofiware RDKit®. Nessa versdo
simplificada, todas as liga¢des foram definidas como ligagdes simples e todas as ligacdes
metal-ligante foram removidas. Reconhecemos que essas mudangas de alguma forma
podem comprometer os resultados, porém, construir um canonicalizador que permita o
estudo de complexos metélicos foge ao escopo deste trabalho. A partir dos conceitos que
apresentamos aqui, imaginamos que um canonicalizador com essa propriedade possa ser

desenvolvido sem problemas. Mesmo com esta simplificagdo, ndo foi possivel aplicar as

regras CIP usando o software RDKit* em 16% dos complexos.

4.11 OBTENCAO DAS PRIORIDADES LOCAIS

Neste trabalho, realizamos um tratamento das prioridades CIP recebidas pelo
programa externo (RDKit). Este tratamento foi discutido no capitulo 2 e tem como
objetivo remover degenerescéncias na definicao das prioridades.

O primeiro passo deste tratamento ¢ encontrar quais dos ligantes sdo polidentados.
Isso ¢ feito através do grafo da molécula, caso exista algum caminho que conecte os
atomos doadores que ndo seja através da ligacao metal-ligante, esses atomos doadores
correspondem a um ligante polidentado. Esse procedimento ¢ aplicado a todos os 4&tomos
doadores permitindo que todos os ligantes polidentados sejam identificados. No entanto,
existem moléculas bastante complexas, as quais a busca da denti¢do torna-se
computacionalmente intensiva. Neste trabalho, caso o caminho entre os &tomos nao tenha
sido encontrado apds 100.000 tentativas, a busca € entdo cancelada e os estereoisdmeros
da estrutura ndo sdo avaliados. Isso aconteceu em 1% dos complexos deste trabalho. A

figura 29 ilustra um exemplo deste erro.
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Figura 29. Estrutura de refcode EGOCOT. O estudo da denti¢do dos ligantes foi

cancelado devido a densidade do grafo dessa molécula.

Definidos quais ligantes sdo polidentados, torna-se possivel construir a formula
molecular do complexo e ranquear as prioridades de cada &tomo doador. Neste momento,
sdo aplicadas as novas regras CIP que propomos no capitulo 2. Vale novamente ressaltar
que o complexo ¢ tratado como polidentado apenas caso haja ligantes polidentados
repetidos. Em todos os outros casos, tanto na defini¢do das prioridades quanto na
definicao do identificador do estereoisomero, o ligante ¢ considerado monodentado. Por
exemplo, um complexo de formula molecular Max(A2Bz) possui o vetor de prioridades [ 1
1 2 2 3 3] que também corresponde a formula molecular Mazbazcs. Nesse caso, chamamos
a féormula Macb,c, de formula de enumeragao do complexo.

Na defini¢do das prioridades locais pode acontecer uma inconsisténcia na defini¢ao
da formula molecular. Por exemplo, um ligante bidentado pode estar ligado a um
complexo tanto como ligante bidentado quanto como ligante monodentado. Nesses casos,
espera-se que a prioridade dessas duas situacdes seja diferente. Porém, como as ligagdes
metal-ligante foram removidas na hora de aplicar as prioridades, essa propriedade nao
aparece. Neste trabalho, descartamos todas as situacdes em que ligantes de denti¢des
diferentes possuissem mesma prioridade. Formulas moleculares inconsistentes devido a

remocao das ligagdes metal-ligante aconteceram em 5% dos casos.
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4.12 IDENTIFICADOR DO ESTEREOISOMERO

Definidas as prioridades locais, a atribuicdo do identificador do estereoisdmero
ocorre em duas etapas. A primeira, ¢ a definicao do simbolo do poliedro, onde o poliedro
de coordenagdo ¢ comparado com cada um dos poliedros que disponibilizamos. Essa
etapa foi apresentada na secdo 4.2. A segunda etapa depende da enumeragdo prévia dos
estereoisomeros. Fizemos a enumeracdo dos principais poliedros de coordenagdo nas
coordenagdes 1 a 8 as quais estdo apresentadas no arquivo SilvaFT codigos fonte.rar em
anexo. Apos descompactar o arquivo SilvaFT codigos fonte.rar, as enumeragdes estao
no seguinte caminho:
codigos_fonte\Stereoisomerldentifier\code\python\StereoisomerList. O método que
usamos para a atribuicao do estereoisdmero foi apresentado na secgao 4.6.

Vale ressaltar que, assim como no nosso artigo anterior?, adicionamos um
marcador para apontar quais atomos doadores compde a denti¢cao do polidentado. Seja A
o ponto que define um atomo doador de um ligante polidentado e B o ponto que define
um atomo doador do mesmo ligante, dois pontos foram adicionados sobre o segmento
AB. Partindo do ponto A, o primeiro ponto foi posicionado a distancia /4 do segmento
AB e 0 segundo ponto foi situado a distancia ¥4 do segmento AB. Esses marcadores foram
aplicados tanto na geometria do poliedro de coordenacdo quanto na geometria ideal. Apds
a definicdo desses marcadores, foram feitos calculos de rmsd®® entre todos os
estereoisomeros possiveis. O estereoisomero atribuido a estrutura foi aquele que
apresentou o menor rmsd neste procedimento.

Identificado o estereoisdmero, o soffware busca outro metal na mesma estrutura e
aplica todos os passos novamente. Caso nao haja outros metais, o Stereoisomer Identifier

interrompe sua execugao.

413 RECONHECIMENTO DE  QUIRALIDADE NO
COMPLEXO DE CODIGO CRISTALOGRAFICO
ATIWIK

Foi feita uma busca no CSD em (13/06/18) de complexos com o critério Z’=4,

sendo Z’ o numero de moléculas com simetria independente em uma dada estrutura
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cristalina’®, ou seja Z’ é o ntimero de moléculas independentes que se encontram na célula
unitaria.

Em uma inspe¢do visual, nos interessamos pelo 13° complexo (ATIWIK™). Foi
atribuido a essa cristalizacdo o grupo espacial Cc. As moléculas referentes a essa
cristalizacdo estdo apresentadas na figura 30. A partir dos métodos avangados neste
trabalho, mostraremos que 3 dessas 4 estruturas correspondem ao mesmo estereoisdmero

(S-1) e a estrutura restante corresponde a imagem especular desses 3 (R-1).

Figura 30. Estrutura do composto de refcode ATIWIK.

O complexo cristalizado ¢ o tricarbonil-(2-(1-fenil-1H-benzimidazol-2-
il)fenolato)-(piridina)-rhenium. A foérmula molecular genérica deste composto ¢
Masb(AB), em que ‘a’ se refere a carbonil, ‘b’ a piridina e o bidentado assimétrico ‘(AB)’
¢ o (2-(1-fenil-1H-benzimidazol-2-il)fenolato). Os compostos sdo octaédricos, fato

confirmado pelo nosso software.
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Com a formula molecular ¢ o poliedro de coordenagao definidos, ¢ possivel
visualizar as coordenadas dos diferentes estereoisomeros. Observa-se que, neste caso, nao
ha repeti¢do de ligantes polidentados, portanto, a férmula de enumeragao deste complexo

¢ a Masbced (figura 31).

G-1 G-2 G-3

Figura 31. Os 5 estereoisdmeros possiveis para a formula molecular Masbed. Os codigos
dos estereoisomeros estdo apresentados abaixo das figuras. O simbolo do poliedro em
todos os casos ¢ OC-6 e foi omitido por motivo de clareza. Os ligantes verde e roxo foram
refor¢ados com uma linha continua para evidenciar que esta enumeragao também ¢ valida

para a férmula molecular Masb(AB).

Na figura 31 apresentamos todos os estercoisomeros possiveis para a formula
molecular Masbcd e reforgamos a ligagao dos monodentados verde e roxo como se fossem
um ligante bidentado. E facil perceber que, considerando o verde e o roxo como
bidentados, esta enumeracao de estereoisdmeros também descreve todas as possibilidades
para este caso. Também observamos uma possiblidade onde os polidentados adquirem
um angulo de denti¢ao de 180° (G-1). Esta possibilidade matematica ¢ incluida em todas
as enumeragdes dado que, caso surja um ligante com esta propriedade ele possa ser
avaliado com os métodos deste trabalho.

A inspecao visual dos estereoisdmeros possiveis ¢ desnecessaria na atribuicao do
identificador proposto neste trabalho. O identificador ¢ obtido com a aplicagdao do
algoritmo que desenvolvemos para este fim e que foi apresentado neste capitulo. A
inspe¢ao visual discutida nesta secdo foi feita apenas com fins didaticos.

Quando comparamos os complexos cristalograficos (figura 30) com os diferentes
estereoisomeros possiveis (figura 31), chegamos a conclusao de que o estereoisomero
cristalizado foi do tipo R ou S, ndo do tipo G. Pois os trés monodentados iguais - as

carbonilas - estdo na face do octaedro.
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Existem outros estereoisdmeros possiveis para esta formula molecular, os quais nao
foram mencionados pelos autores’!. Ju et al. otimizaram o complexo cristalografico no
nivel DFT7!, talvez fosse interessante realizar otimizacdes dos outros estereoisdbmeros
para verificar se a geometria cristalizada ¢ a mais estavel. Uma outra possibilidade de
estudo seria tentar outras condi¢des de sintese na tentativa de encontrar os outros
estereoisdmeros. Serd que a rota de sintese proposta ¢ diastereoseletiva? Outro fato que
passa despercebido ¢ que esses complexos sdo quirais € os autores nao se pronunciaram
a este respeito.

Prosseguindo no estudo do estereoisomerismo, aplicamos nosso software a cada um
dos centros estereogénicos do complexo ATIWIK. Para os complexos Rel, Re3 e Re4
obtivemos o identificador S-1 e para o complexo Re2 obtivemos o identificador R-1.
Destacando as coordenadas de cada um dos complexos, fica claro que o composto Re2 ¢

a imagem especular dos demais (figura 32).

Rel) Re3) Re4) Re2)%

Figura 32. Complexos presentes na célula unitaria ATIWIK. Esquerda, os compostos
Rel, Re3 e Re4 possuem o mesmo identificador (S-1) e o composto da direita corresponde

a respectiva imagem especular (R-1).

A célula unitaria do composto ATIWIK possui 4 estruturas de simetria
independente (Z’=4) onde trés delas constituem-se no mesmo estereoisdmero € uma que
se apresenta como a imagem especular ndo superponivel das demais. Nao houve meng¢ao
dos autores sobre os enantidmeros encontrados na célula unitaria. Isto demonstra que a
identificacdo de estereoisdmeros, mesmo para complexos octaédricos, passa despercebida

pela maioria dos estudos.
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4.14 APLICACAO DO IDENTIFICADOR A UM BANCO DE
DADOS

Neste trabalho, desenvolvemos um software, nomeado Stereoisomer Identifier, que
permite a atribuicdo do estereoisdmero de um determinado complexo a partir das suas
coordenadas cartesianas e conectividades. Neste software, a aplicacdo das regras de
Cahn-Ingold-Prehlog foi feita através do pacote RDkit%. Todas as demais caracteristicas
foram implementadas pelo nosso grupo nas linguagens python e C++ de acordo com os
conceitos apresentados nesta tese.

O codigo completo do Stereoisomer Identifier segue no anexo
SilvaFT codigos fonte.rar. Nesta se¢do, apresentaremos os resultados da aplicagdo deste
software em um banco de dados composto por 262.663 estruturas.

O conjunto de estruturas do nosso banco de dados foi obtido com uma busca no
Cambridge Structural Database® (21/03/2018) com os seguintes critérios: pelo menos 1
metal de qualquer tipo, apenas organometalicos, coordenadas 3D disponiveis, sem
desordem, sem erros e nao polimérico. Esta busca resultou em 262.663 estruturas as quais
aplicamos o Stereoisomer Identifier. Dentre essas, 139.919 (53% do total) ndo puderam
ser identificados com nosso algoritmo. A tabela 4 apresenta as razdes para os complexos

que nao puderam ser identificados.
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Tabela 4. Motivos e quantidades das estruturas que nao puderam ser identificadas através
dos métodos deste trabalho. %Estruturas se refere a porcentagem em relagao ao total de

estruturas (262.663).

%Estruturas Motivo da nao identificagao

Poliedros de coordenagcdo com rmsd maior do que O Ocut
19 estabelecido. Ou seja, suas estruturas estdo entre duas ou mais

estruturas idealizadas.

Nao foi possivel aplicar as regras CIP usando o software

16
RDKit.

12 Numero de coordena¢do maior do que 8.
Formulas moleculares inconsistentes devido

. a remogao das ligacdes metal-ligante.

1 Grafos das ligagdes muito densos.

0. Nao apresentaram ligantes.

0. Nao apresentaram metais.

A discussdo sobre os motivos de as estruturas ndo terem sido identificadas foi
expandida nas secdes 4.10 a 4.12. Medidas estdo sendo tomadas para ampliar a
aplicabilidade do método.

Dois metais tiveram menos de 50 estruturas identificadas e foram removidos dos
nossos estudos por ndo serem estatisticamente representativos. Os metais removidos
foram: Americio (Am) com 3 estruturas identificadas e plutonio (Pu) com 37 estruturas.

Os metais do nosso banco de dados foram divididos em 3 categorias’>. Metais pds-
transicdo: Al, Bi, Ga, Ge, In, Pb, Sb, Sn e Tl. Metais de transi¢do: Ag, Au, Cd, Co, Cr,
Cu, Fe, Hf, Hg, Ir, La, Mn, Mo, Nb, Ni, Os, Pd, Pt, Re, Rh, Ru, Sc, Ta, Tc, Ti, V, W, Y,
Zn e Zr. E lantanideos e actinideos: Ce, Dy, Er, Eu, Gd, Ho, Lu, Nd, Np, Pr, Sm, Tb, Th,
Tm, Ue Yb.

A tabela 5 sumariza os resultados das identificacdes para essas trés categorias

quanto a quiralidade, nimero de coordenacgao e shape.
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Tabela 5. Caracteristicas do banco de dados estudado. Total corresponde ao numero de
estruturas identificadas da categoria em questdo. A coluna “%a” foi a mediana da
porcentagem de metais aquirais da categoria correspondente, NC define o niimero de
coordenagao mais frequente na categoria correspondente e, por fim, shape corresponde a

forma da geometria mais comum da categoria correspondente.

Categoria Total  %a NC Shape

Metais pos-transi¢ao 25312 92 4 T-4
Metais de transi¢cao 155.046 76 6 0C-6
Lantanideos e actinideos  5.276 51 8 SAPR-8

Da tabela 5, podemos concluir que o comportamento geral do nosso banco de dados
em relagdo as trés categorias de compostos foram que, na maior parte das vezes, os metais
pOs-transicdo apresentaram geometria tetraédrica, os metais de transi¢do apresentaram
geometria octaédrica e os lantanideos e actinideos apresentaram geometria antiprisma
quadrada.

Fizemos uma analise de componentes principais (PCA) dos dados obtidos de acordo
com as seguintes variaveis: quantidade de observac¢des em cada nlimero de coordenacao,
quantidade de poliedros de coordenacao em cada tipo de isomero (R, S ou G), quantidade
de observagdes para cada shape e quantidade de observagdes para os tipos de
polidentados, se sao monodentados, bidentados, etc. Quanto ao tratamento dos dados,
primeiro todas as varidveis foram divididas pelo nimero de observacdes. Em seguida,

foram centradas na média e divididas pelo seu desvio padrao.
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Figura 33. Anélise de componentes principais dos sistemas metalicos. A variancia
explicada foi 42%. Os metais pos-transi¢ao foram representados por circulos verdes, os
metais de transicdo foram representados por circulos vermelhos e os lantanideos e

actinideos foram representados por circulos azuis.

A PCA apresentada na figura 33 ilustra o comportamento geral das 122.744
estruturas que puderam ser identificadas com os métodos deste trabalho. Foi um total de
150.468 complexos nas coordenacdes 1 a 8.

No nosso banco de dados, haviam 3 metais do grupo de elementos quimicos 3. Os
metais deste grupo foram Sc, Y e La. A partir da figura 33, observamos que o itrio e o
lantanio apresentaram caracteristicas mais proximas dos lantanideos e actinideos do que
dos metais de transi¢do. Essa proximidade foi porque esses compostos apresentaram
maiores numeros de coordenacao, 52% dos compostos de itrio (Y) apresentaram nimeros
de coordenacdo maiores do que 6, sendo que no lantanio (La), 70% dos compostos
apresentaram numeros de coordena¢do maiores do que 6. No entanto, o escandio nao
seguiu esta tendéncia apresentando caracteristicas mais proximas as dos metais de
transicdo: esse metal apresentou apenas 16% dos seus complexos com coordenagdo
superior a 6.

No nosso banco de dados haviam 3 metais do grupo de elementos quimicos nimero
4. Os metais desse grupo foram Ti, Zr ¢ Hf. A partir da figura 33, observamos que o
titanio apresentou caracteristicas mais proximas as dos metais de transi¢dao, enquanto Zr
e Hf apresentaram caracteristicas mais proximas as dos actinideos Np e U. O uranio e o

netinio tiveram a maioria dos complexos na coordenacdo 7 e geometria PBPY-7.
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Observamos que o deslocamento para os actinideos por parte do Zr e Hf foi devido a um
maior nimero de complexos com coordenagdes superiores a 6, nesse caso,
respectivamente 30% e 25%. O titdnio e o tério ndo seguiram a mesma tendéncia. O
titanio apresentou caracteristicas semelhantes as dos demais metais de transi¢ao e o torio
apresentou caracteristicas semelhantes as dos lantanideos.

No nosso banco de dados haviam 3 metais do grupo de elementos quimicos nimero
10. Os metais desse grupo foram Ni, Pd e Pt. A partir da figura 33, observamos que o Pd
e o Pttiveram caracteristicas mais proximas dos metais pos-transi¢ao devido a preferéncia
dos complexos desses metais pela coordenagdo 4 na geometria quadratico planar.
Compostos de paladio apresentaram-se em 97% na geometria SP-4, enquanto complexos
de platina apresentaram-se em 82% nessa mesma geometria. O niquel apresentou
caracteristicas mais proximas as dos metais de transigao.

No nosso banco de dados haviam 3 metais do grupo de elementos quimicos niimero
11. Os metais desse grupo foram Cu, Ag e Au. A partir da figura 33, observamos que o
ouro e a prata apresentaram a coordenagdo 2 como majoritaria com 53% e 67% dos
complexos cristalizados com esse numero de coordenacao respectivamente. Observamos
que o mercurio (Hg), metal do grupo 12 também apresentou o nimero de coordenacao 2
como majoritaria, apresentando caracteristicas de cristalizagdo proximas as do ouro e da
prata. O cobre, por sua vez, apresentou caracteristicas semelhantes as dos demais metais
de transi¢ao.

Dentre os metais de transi¢ao, foi observado um destaque para o vanadio:
observamos que esse metal foi o que apresentou o menor numero de monodentados, com
apenas 11% dos complexos estudados apresentando essa condi¢ao. Os metais de transi¢ao
deram preferéncia a ligantes monodentados ou bidentados. O vanadio deu preferéncia a
coordenacdes maiores, onde 42% dos compostos estudados apresentaram ligantes
polidentados com denti¢do 3 ou 4.

Na sec¢do seguinte apresentamos uma andlise especifica dos complexos bimetalicos

encontrados neste banco de dados.

4.15 COMPLEXOS BIMETALICOS

Neste trabalho, classificamos como bimetalica a estrutura que apresentava
exatamente dois metais em sua célula unitaria. Nesta classificagdo, os metais precisavam

ser iguais e conectados diretamente ou através de uma série de ligacdes quimicas. Embora
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possam existir complexos bimetalicos cristalizados com outros metais na mesma célula
unitaria, nos limitamos a estudar apenas os com a regra que enunciamos acima.

Dentre as 122.744 estruturas identificadas com os métodos que desenvolvemos,
17.603 (14% de 122.744) delas foram classificadas como complexos bimetalicos. Os
complexos bimetélicos foram classificados em 6 categorias as quais estdo apresentadas

na tabela 6.

Tabela 6. Classificagdes dos complexos bimetalicos a respeito do seu estereoisomerismo
relativo. %Estruturas se refere a porcentagem em relacdo ao total de estruturas de

complexos bimetalicos (122.744).

%Estruturas Classificacao
69 Mesmo estereoisomero aquiral (G).
13 Estereoisomeria meso.
12 Ligantes diferentes.
5 Mesmo estereoisomero quiral (R ou S).
1 Poliedros de coordenacao diferentes.
0. Estereoisdmeros diferentes.

Cada uma das classificagdes da tabela 6 esta apresentada a seguir.
Dentre as estruturas que apresentaram o mesmo estereoisdmero, sendo esse do tipo

G, destacamos o complexo de refcode COXRAIJ (figura 34).
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0C-6-G-2

Figura 34. Diagrama quimico do complexo de codigo COXRAJ (acima) e geometria dos

poliedros de coordenacdo desse mesmo complexo (abaixo). As prioridades dos ligantes
foram representadas com cores: 1-azul, 2-vermelho, 3-verde e 4-roxo. O identificador do
estereoisdmero de ambos, como proposto neste trabalho, esta apresentado abaixo dos
poliedros de coordenagdo. Nesse, os estereoisdmeros do poliedro de coordenagdo foram

iguais e ambos do tipo G (aquiral).

Dentre as estruturas que apresentaram estereoisomeria do tipo meso, destacamos o
complexo de refcode KIQGEW. Nessa estrutura um dos 4tomos de manganés apresentou-

se como R-1 e ou outro como S-1, seu respectivo enantiomero (figura 35).
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0C-6-R-1 0C-6-S-1

Figura 35. Diagrama quimico do complexo de codigo KIQGEW (acima) e geometria dos
poliedros de coordenacao desse mesmo complexo (abaixo). As prioridades dos ligantes
foram representadas com cores: 1-azul e 2-vermelho. O identificador do estereoisomeros
como proposto neste trabalho estd apresentado abaixo dos poliedros de coordenagdo.
Nesse caso, os poliedros de coordenagao apresentaram uma estereoisomeria do tipo meso

(um R e o outro S).

Dentre as estruturas que apresentaram ligantes diferentes, destacamos a EZUBEH.
Nessa, uma molécula de agua esta ligada a um dos atomos de cobre. No outro atomo de

cobre nao se observa nenhuma molécula de agua coordenada (figura 36).
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Figura 36. Diagrama quimico do complexo EZUBEH. O cobre da direita esta ligado a

uma molécula de dgua (circulada em azul), esse ligante esta ausente no cobre da esquerda.

Dentre as estruturas que apresentaram o mesmo estereoisdmero, sendo ambos do

tipo R ou ambos do tipo S, destacamos o complexo de refcode NAGVOH (figura 37).

o | 30 2
o] 0
Ph \S/ Ks"”’ Ph

4@%&

i oy N

u

0C-6-S-5

Figura 37. Diagrama quimico do complexo de codigo NAGVOH (acima) e geometria dos
poliedros de coordenacdo desse mesmo complexo (abaixo). Nas figuras, foi mantida a cor
amarela para os dois metais, portanto, neste caso, as prioridades dos ligantes foram
representadas pelas seguintes cores: 1-azul, 2-amarelo, 3-vermelho, 4-verde e 5-roxo. O
identificador do estereoisomero de ambos, como proposto neste trabalho, esta
apresentado abaixo dos poliedros de coordenagdo. Nesse, os estereoisdmeros do poliedro

de coordenacdo foram iguais e ambos do tipo S (quiral).
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Dentre as estruturas que apresentaram poliedros de coordenacdo diferentes,
destacamos o complexo de refcode JEKKAL (figura 38). Nesse, o poliedro de
coordenag¢dao de um dos atomos de cobre apresentou-se como uma piramide de base
quadrada (SPY-5) e o outro apresentou-se como uma bipirAmide de base triangular

(TBPY-5).

/_/"‘\_ /__/‘\_
NH‘{ NH2
\ L /

Y i
Cl- \N”/\‘\/’o e / Cl
oy g vyl

/( |\,
i O b AT
H-0

SPY-5-G-1 TBPY-5-G-2

Figura 38. Diagrama quimico do complexo de cédigo JEKKAL (acima) e geometria dos
poliedros de coordenacdo desse mesmo complexo (abaixo). As prioridades dos ligantes
foram representadas com cores: 1-azul, 2-vermelho e 3-verde. O identificador do
estereoisdmero como proposto neste trabalho estd apresentado abaixo do poliedro de
coordenagdo. Nesse caso, os dois estereoisomeros apresentaram-se com geometrias do

poliedro de coordenagdo diferentes.

Dentre as estruturas em que os estereoisomeros foram diferentes e nao do tipo meso,
destacamos o complexo de refcode AVARUK (figura 39). Nesse, em um caso os
nitrogénios (vermelhos) estdo trans aos oxigénios centrais (azuis), no outro, 0s

nitrogénios estdo cis aos oxigénios centrais.
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Figura 39. Diagrama quimico do complexo de cédigo AVARUK (acima) e geometria dos
poliedros de coordenacdo desse mesmo complexo (abaixo). As prioridades dos ligantes
foram representadas com cores: 1-azul, 2-vermelho e 3-verde. O identificador do
estereoisdmero como proposto neste trabalho estd apresentado abaixo do poliedro de
coordenacdo. Nesse, os estereoisomeros do poliedro de coordenagao foram diferentes sem

se configurarem como uma estereoisomeria meso.

Em resumo, observamos que 86% dos complexos bimetalicos apresentaram
estereoisomeria relacionada. Dentre essas, a maioria dos complexos apresentaram o

mesmo estereoisdmero sendo esse do tipo G (aquiral).
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S COMPLEX BUILD: UM SOFTWARE
PARA MONTAGEM DA GEOMETRIA
DE COMPLEXOS LANTANIDEOS

Neste capitulo, apresentamos um software em construcao nomeado Complex Build.
O objetivo deste sofiware ¢ automatizar a construg¢do de complexos. Para que o software
seja eficiente, ¢ necessaria uma compreensao profunda da estereoisomeria de complexos
metalicos. Por isso, o Complex Build ainda estd em produgdo e estima-se que demorara
pelo menos mais um ano para ser entregue a comunidade cientifica. Portanto, neste
capitulo, apresentamos os avangos deste algoritmo feitos até o momento.

O Complex Build possuira duas funcionalidades principais: a primeira requer que a
féormula molecular genérica, a shape e os tipos de ligantes coordenados sejam fornecidos.
De posse destas informacgdes, o Complex Build geraré todas as coordenadas de todos os
estereoisdmeros possiveis desta geometria para futuros célculos de quimica quantica e
para auxiliar no refinamento de raios X. A segunda funcionalidade requer as coordenadas
dos ligantes que compdem o complexo, seja para uma geometria especifica, seja para
todas as geometrias dos estereoisomeros montados no passo anterior. Através de varias
operagdes matriciais, o Complex Build montard o complexo do lantanideo e fard uma
otimizagdo local com o método do arrefecimento simulado para melhor acomodar os
ligantes ao complexo, possibilitando uma melhor condi¢ao inicial para este complexo ser
utilizado em célculos computacionais quanticos.

Este capitulo se inicia com os objetivos do software (se¢do 5.1) seguido de um
prototipo da versdo final que almejamos (secdo 5.2). Em seguida, apresentamos as
operagdes matematicas que foram desenvolvidas até o momento para a construgdo deste
software (sec¢des 5.3 a 5.5). Também apresentamos um resultado preliminar da aplicagao
do Complex Build ao complexo de refcode JALNIU (secdo 5.6). Na secdao 5.7
apresentamos um resumo do algoritmo do arrefecimento simulado e, na se¢do 5.8

mostramos como novos ligantes podem ser adicionados a biblioteca do Complex Build.
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5.1 OBJETIVO

O objetivo do Complex Build ¢ ser um software com uma interface amigavel capaz
de montar complexos de ions lantanideos a partir de um banco de dados de ligantes
previamente construido. Isso serd feito de forma que o composto de coordenagdo
resultante apresente uma geometria que seja um bom ponto de partida para célculos
posteriores de quimica quantica. Ou seja, que a geometria gerada pelo Complex Build, ao
ser otimizada por modelos quimico quanticos, ndo produza estruturas de complexos com
constantes de forca negativas.

Para isto, vamos dividir o problema em duas etapas. Na primeira, construiremos um
banco de dados de ligantes com todas as informagdes necessarias para que possam ser
corretamente coordenados ao ion metalico. Na segunda, de posse deste banco de dados,
montaremos o complexo final e pré-otimizaremos sua estrutura. As estruturas finais
estardo aptas a serem submetidas ao calculo quantico desejado — seja um dos modelos
Sparkle’, o modelo RM17# para lantanideos, ou calculos ab initio.

Quando estiver completo, com apenas alguns cliques o Complex Build permitird a
constru¢cdo de complexos de lantanideos. Para isso, ¢ necessario um banco de dados

constantemente enriquecido.

5.2 SOFTWARE COMPLEX BUILD: PROTOTIPO EM QT

O software Complex Build serd capaz de construir complexos de ions lantanideos
de forma sistematizada. Além disto, o software gerara todos os estereoisdmeros possiveis
para serem avaliados com métodos de Quimica Quantica, tais como métodos
semiempiricos, DFT e ab initio e também como subsidio para o refinamento
cristalografico de estruturas. Na figura 40 ¢ apresentado um protdtipo da plataforma do
software Complex Build. No centro desta figura, ¢ apresentado um dos estereoisomeros
do complexo de codigo cristalografico NURFIP. A direita, sdo apresentados os ligantes

que compdem o complexo.
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® ' Complex Build = O X
Qutput file Add ligand file
|modiﬁedNURFIP.xyz | H |H20.xyz | +
Isomer ID: {OC-6 [Ma4b2] D4h [1 2 4 5 6 3] Ba} Ligands
5 = Diphenylphosphic H2o b3
h % Diphenylphosphic|
ange isomer %‘: N-methylimidazo -
1 ' M N-methylimidazo
,-." ¢ N-methylimidazo| | Remove ligand
| - N-methylimidazo
Polyedra: OC : Y ] r 3o
g 3 % & B9
_ ‘@
Change Polyedra M ] ") D
el -‘3
Metal L
Eu ":“
< >
Mopac setup
Generate all Calculate all

| Calculate

Figura 40. Plataforma prototipo do software Complex Build.

A adigcdo de ligantes provoca uma mudanga no poliedro de coordenacao. Esta
modificacdo faz com que o software Complex Build seja capaz de construir um complexo
em uma das geometrias adequadas para um nimero de coordenagdo maior. Na Figur, por
exemplo, a adi¢ao de uma molécula de 4gua ao NURFIP fez com que a geometria saisse
de OC-6 (figura 41), para PBPY-7 (Figur). Naturalmente, o poliedro de coordenagdo

podera ser modificado com as setas laterais intituladas “Change Polyhedra”.
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¥ Complex Build = | *
Output file Add ligand file
|modified-NURFIP.xyz | | 20,32 3
Isomer ID: {PBPY-7 [Ma4b2c] C2v[1 4 2 3 5 7 6] Aa} Ligands

< = [ IDiphenyIphosphic -SelectL?gand -

Diphenylphosphic
Change isomer N-methylimidazo| |~ 4y joang
N-methylimidazo
N-methylimidaze| | Remove ligand
M-methylimidazo

Polyedra: PBPY Hz0

< >

Change Polyedra

Metal

B ®

Mopac setup
Generate all Calculate all
| | Caloulate

Figura 41. Adi¢ao de um ligante ao complexo de codigo cristalografico NURFIP usando

a plataforma prototipo do software Complex Build.

A enumeragao de todos os estereoisdmeros, incluindo as geometrias que aparecem
com frequéncia em complexos de ions lantanideos € uma inovagao proposta pelo nosso
grupo. Portanto, ainda ndo existe nenhum software que seja capaz de construir todas essas
possibilidades de estereoisomeros de forma sistematizada.

Acreditamos que o Complex Build possa vir a trazer grandes contribui¢cdes para a
area de Quimica Tedrica. Por exemplo, para o complexo [Eu(fdh)s]" existem 6
estereoisomeros de simetria Dy, 2 estereoisomeros de simetria Cs, 16 estereoisomeros de
simetria C; e 18 estereoisdomeros de simetria Ci. O total de estereoisomeros para este
composto € 42. Os métodos tedricos necessitam da estrutura para avaliar as propriedades
dos sistemas. No entanto, ¢ muito dificil construir todas as 42 possiblidades sem o auxilio
de um software desenvolvido para este fim. Uma solugdo para este problema ¢ usar a
geometria cristalografica, mas esta nem sempre esta disponivel. Além disso, como
mencionamos anteriormente, as geometrias cristalograficas podem nem corresponder
rigorosamente a realidade uma vez que o discernimento entre duas estruturas quirais de
configuragdes absolutas opostas, ou até mesmo entre estercoisomeros diferentes,
especialmente entre aqueles de mesmo grupo pontual ndo era facil de fazer na auséncia

da consideragdo de todas as possibilidades de estereoisdmeros. Um outro problema que
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passa a poder ser abordado de forma mais robusta seria como realizar o design de novos
compostos que ainda ndo foram sintetizados e cujas estruturas cristalograficas nao sdo
sequer conhecidas.

Acreditamos que o Complex Build estabelecera um novo paradigma no estudo
tedrico de complexos de ions lantanideos. Construiremos um software amigavel para que
todos os estudos nessa area sejam feitos exaurindo as possibilidades estruturais e nao
apenas que sejam feitos a partir de um unico estereoisomero especifico montado ao acaso

como tem sido a pratica até entao.

5.3 DEFINICAO DOS PONTOS DE REFERENCIA PARA A
COORDENACAO COM O METAL

A coordenag@o com o metal serd feita com base em distancias médias pré-definidas
para cada tipo de ligante a ser coordenado. Para evitar frequéncias imaginarias no
complexo otimizado pelos métodos quanticos, ¢ imprescindivel que a geometria de
partida espalhe e separe ao méximo os ligantes ao redor do metal de forma a ndo criar
pontos de sela espurios na superficie de potencial.

Por isso, num primeiro momento, o ligante ¢ construido sobre pontos pré-definidos
na superficie de uma esfera cujo centro € ocupado pelo metal e cujo raio ¢ a distancia
média de coordenacdo para o ligante. Essa distancia sera calculada pelo modelo Sparkle
da forma como sera descrita a seguir. O niimero de pontos utilizado no Complex Build ¢
igual ao nimero de coordenagao do complexo.

Os pontos sao definidos por um dado poliedro de coordenagao a partir da geometria
ideal para o polyhedral symbol tal como discutido na secdo 4.2. Se o ligante for
monodentado, este ¢ colocado em um dos pontos, ou seja, em um vértice do so6lido
formado. Se o ligante for bidentado, escolhe-se dois pontos adjacentes para coloca-lo, ou
seja, em uma aresta do sélido formado. Se o ligante for um tridentado laminar, escolhe-
se dois pontos adjacentes para coloca-lo, caso em que os trés atomos coordenados
ocupardo apenas dois pontos de maxima distancia. Por exemplo, se o numero de
coordenagao do complexo for 9 e um dos ligantes for tridentado, entdo escolheremos um
poliedro de coordenagdo 8 para montar o complexo, onde o tridentado laminar ocupara

apenas 2 pontos.
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E, por ultimo, se a molécula estiver na familia dos tridentados faciais, trés pontos
do poliedro de coordenagao sdo escolhidos: pontos que necessariamente formam uma das

faces do solido convexo.

5.4 TRATAMENTO DOS LIGANTES

O banco de dados consistird em uma colecdo de arquivos pré-definidos, cada um
correspondendo a um ligante diferente. Para que a montagem seja possivel, é preciso
definir vetores que nos permitam coordenar o ligante ao metal. O vetor que rege a
distancia da ligacdo com o atomo central sera chamado de vi e o vetor que rege a
direcionalidade da liga¢do quimica ligante-metal serd chamado de v2. Esses vetores serdo
atribuidos com base nas caracteristicas de denti¢cao do ligante: se ele ¢ monodentado,

bidentado, tridentado laminar ou tridentado facial.

5.4.1 Ligantes Monodentados

Nos ligantes monodentados, a origem do sistema de coordenadas, vi, ¢ a localizagdo
do atomo que sera coordenado ao metal. J& o vetor que define a dire¢cdo da ligacao, v», €
definido como a diferenca entre o vetor v e o vetor que corresponde ao centro de massa
da molécula. O médulo do vetor vi corresponde a distancia do atomo doador ao metal.
No Complex Build, essa distancia sera atribuida como uma distancia média pré-definida
para cada tipo de ligante a ser coordenado. Caso o ligante possua mais de um ponto de
coordenacdo possivel, esse devera ser adicionado de forma separada ao banco de dados.

A figura 42 ilustra a defini¢do dos vetores de coordenagdo para um ligante monodentado.

Figura 42. Definicdo dos vetores de referéncia para um ligante monodentado.
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5.4.2 Ligantes Bidentados

Para que o Complex Build faga a montagem dos complexos € necessario que dois
vetores de coordenagdo sejam definidos para cada complexo (vi e v2). Para que esses
vetores sejam definidos, nos baseamos em 3 pontos de referéncia. Os pontos ¢1 € ¢
correspondem aos atomos doadores do bidentado e o ponto ¢3 € um outro &tomo que serve
de referéncia para determinar a direcionalidade da ligacdo quimica.

Nos bidentados, o vetor vi ¢ definido como o ponto médio entre os dois &tomos que
serdo coordenados ao metal. Por sua vez, para a obtencao do vetor v, varios passos foram
necessarios. No paragrafo seguinte sera descrito de forma qualitativa como esse vetor foi
obtido. Em seguida, apresentaremos uma descri¢do mais detalhada com a inclusao das
expressOes matematicas utilizadas.

Na defini¢do do vetor v, responsavel pela direcionalidade da coordenagao ligante
metal, ¢ necessario escolher um terceiro &tomo como ponto de referéncia. Esse ponto de
referéncia ¢ girado no plano dos trés atomos (os dois que irdo se coordenar e este terceiro)
até que se forme um angulo reto entre o segmento que liga os dois 4&tomos que irdo se
coordenar e o segmento que sai da extremidade do vetor vi em direcdo ao ponto de
referéncia (agora girado com esta finalidade). O vetor que define a dire¢ao de ligagao,
v2, ¢ entdo definido como a diferenca entre o vetor vi e o ponto de referéncia. Um exemplo

destes vetores estd apresentado na figura 43.

Figura 43. Definicao dos pontos de referéncia para os ligantes bidentados.

Abaixo estdo descritas as operagdes utilizadas para encontrar os vetores vi € va.
Sejam c¢; e ¢z os vetores dos atomos que fardo a ligagdo de coordenacao (oxigénios
em vermelho na figura 43 e ¢3 o terceiro &tomo que serd usado como ponto de referéncia.

O vetor v; ¢ o ponto médio do segmento que une ¢; € ¢2 como expresso em (5.1).
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1
\Z =5(c1+c2) 5.1

A normal ao plano formado por esses trés vetores, vn, pode ser obtida a partir da

equagao (5.2), em que x indica um produto vetorial,
vy=(¢,—Vv) X (¢,—¢,) 5.2
Para que o angulo entre ¢1, vi e ¢3 seja igual a 90° € necessario encontrar o angulo

inicial e aplicar uma matriz de rotagdo. O angulo entre trés pontos pode ser encontrado

com as equacgoes (5.3)-(5.5).

v=c -V, 53
u:cg_vl 5.4
veu
0 = acos <¥) 5.5
[[v]] |lul]

O angulo de rotacao foi definido como expresso em (5.6).

0 =-0+= 56
2

ro

A matriz de rotacdo usada neste trabalho ¢ a definida por um vetor normalizado v e
por um angulo a, sendo a rotagao no sentido anti-horario seguindo a regra da mao direita.
A equagdo (5.7), abaixo, define essa matriz, em que v=(x,y,z) ¢ o vetor normalizado e 0
¢ o angulo de rotacao.

x*[1-cos(8)]+cos(0)  xy[l1—cos(8)] —zsen(8) xz[1—cos(0)]+ ysen()
M, =| xy[l-cos(0)]+ zsen(®)  y*[1—cos(@)]+cos(0)  yz[l1-cos(0)] - xsen(6) 5.7
xz[1—cos(0)]— ysen(0)  yz[1—cos(0)]+ xsen(®)  z*[1—cos(0)]+cos(0)

O vetor normal que determina o eixo de rotagdo ¢ o mesmo definido pela equacao
(5.2). E importante observar que a rotagdo ndo deve ser aplicada sobre os vetores partindo
da origem. Queremos que ele tenha 90° em relagdo a vi. Entdo, esse ¢ o vetor que precisa
ser usado como referéncia. Dessa forma, o vetor v, pode ser facilmente encontrado através

da equacao abaixo (5.8).
v,=M,,(¢;—V,) 5.8

Trés atomos definem um plano, mas existem duas escolhas possiveis para o sentido
do vetor normal. Uma escolha errada compromete os resultados, levando a uma rotagao
na dire¢do oposta ao que se esperava. Na implementagdo deste trabalho a rotagdo passa
por uma checagem, caso a rotacao venha a apontar na dire¢do oposta ao ion lantanideo, o

vetor normal € invertido.
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5.4.3 Ligantes Tridentados Laminares
Um tipo especial de ligantes tridentados, os laminares, sdo tratados essencialmente
como se fossem bidentados. Tridentados laminares sdo ligantes em que os trés atomos

coordenados, na montagem, ficam no mesmo plano.

Figura 44. Exemplo de ligante tridentado laminar, que, para fins de montagem ¢ tratado

como bidentado no Complex Build.

Na figura 44 temos um exemplo de ligante tridentado laminar codificado como
pertencente a familia dos bidentados. Os atomos circulados sdo os que se coordenardo
diretamente ao metal e serdo os pontos de referéncia. A diferenca entre os bidentados e
os tridentados laminares ¢ que, nestes, o terceiro atomo ¢z deve ser obrigatoriamente o
terceiro que se coordenard. A partir dai o tratamento ¢ idéntico ao dado aos ligantes

bidentados.

5.4.4 Ligantes Tridentados Faciais
O grupo dos tridentados faciais ¢ caracterizado por moléculas cujos trés atomos que
se coordenardo definem um plano, sendo a dire¢do de coordenagao ao metal uma normal

em relagdo a este plano. E o caso do ligante apresentado na figura 45.
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Figura 45. Molécula 1,2,3,4,5-pentametil-ciclopenta-1,3-dieno classificada no Complex
Build dentro da categoria tridentado. Os circulos mostram os trés atomos de referéncia

utilizados para definir o plano ao qual a direg¢ao da ligagdo serd uma normal.

Sejam ¢1, €2 e ¢3 os trés pontos de referéncia. vi € entdo definido como o centroide

do triangulo formado pelos trés pontos (5.9).
1
Vv, =§(c1+c2+c3) 5.9

O vetor v, ¢ definido como a normal do plano formado por esses trés d&tomos (5.10).
v,=(¢,—¢,) x (¢;—¢,) 5.10
Caso a normal calculada desta forma esteja apontando para o centro de massa da

molécula, esse vetor ¢ entdo invertido pois o metal devera se situar no lado oposto ao do

centro de massa.

5.5 MONTAGEM DO COMPLEXO

Para que um complexo seja montado ¢ necessario que os ligantes necessarios
estejam disponiveis no banco de dados de forma que os seus vetores de coordenagdo vi e
v2 estejam corretamente definidos. Adicionalmente ¢ necessario definir um poliedro de
coordenagdo. Nesta se¢do, cada ponto do poliedro de coordenagdo, sobre o qual serdao
colocados os atomos doadores serd definido pela variavel p,. Essas geometrias sdo os
shapes que discutimos no capitulo 4.

O primeiro passo a ser executado na montagem ¢ transladar a molécula para que o

ponto vi coincida com um dos pontos da esfera. Partindo da molécula centrada em vi,
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seja p1 o ponto do poliedro de coordenacao em estudo e ¢, 0 &tomo n da molécula. A
equacdo (5.11) descreve essa translagao.
¢, =¢c,+p, 5.11
Em seguida, ¢ necessario encontrar a matriz de rotagdo que fara com que o vetor vz
aponte para a origem das coordenadas, que ¢ onde o metal estard. A equagdo (5.12) nos
permite encontrar a normal ao plano formado pela origem, onde esta o metal, pelo vi e
pelo va.
u, =V, XV, 5.12
O angulo de rotagao pode ser calculado pela equagdo (5.5), desde que v seja igual a
vi e u seja igual a v2. De posse dessas duas grandezas, € possivel definir a matriz Mot €
rotacionar todos os 4tomos do ligante de tal forma que v2 sempre aponte para a origem
onde estd o metal. E importante, no entanto, fazer uma mudanga de coordenadas onde a
nova origem passe a se localizar no ponto representado pela extremidade do vetor vi
durante a rota¢do. A matriz Mo foi definida em relacdo ao ponto de referéncia vi. Por
conseguinte, ¢ necessario transladar todo o sistema para esse ponto de referéncia, realizar
a rotagdo e depois retornar todos ao referencial onde o metal esta posicionado na origem.
Se a molécula for um ligante bidentado, a translacao ¢ feita de forma que o ponto
do poliedro de coordenagdo seja centrado no ponto médio da aresta. Além disso, mesmo
apods a rotacdo na direcdo do centro, ¢ necessario que os atomos da ligacdo quimica

estejam alinhados sobre os pontos de referéncia.

a) b)

o Ol O 'S

Figura 46. Posicionamento inicial do nitrato para uma montagem de complexo. Em a),

temos a montagem inicial, em b), o nitrato esta alinhado aos pontos de referéncia.

Na figura 46 estd apresentada a rotagdo necessaria para que o complexo fique
alinhado aos pontos de referéncia. Isso foi realizado usando uma triagem de rotagdes
internas sobre o vetor vo. A saber, realizou-se varias rotacoes de 0,1° e manteve-se a que

apresentou menor distdncia entre os atomos e os pontos de referéncia. Seria possivel
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resolver esse problema usando principios geométricos fundamentais, mas a triagem era
importante para o caso dos complexos tridentados, por isso foi usada também neste passo.

Nas moléculas da familia tridentada facial, a translacdo ¢ feita de forma a igualar
os centros geométricos, tanto da molécula quanto dos trés pontos do poliedro de
coordenacgdo. Por fim, ¢ feita uma triagem para minimizar a distancia entre os d&tomos e

os pontos de referéncia.

5.6 ESTUDO DE CASO: ESTEREOISOMEROS DO
COMPLEXO JALNIU

Como validagdo dos métodos desenvolvidos neste trabalho, foi escolhido um
complexo de eurdpio para o estudo dos seus diversos estereoisdmeros. O complexo de
codigo cristalografico JALNIU ¢ composto por trés ligantes monodentados iguais
(atomos de bromo) e dois ligantes bidentados iguais. Para a coordenagao 7 e formula
estrutural Mas(A2)2, supondo que os bidentados nao se liguem em um angulo superior a
100°, calculamos que esse complexo deve possuir 12 estereoisomeros. A figura 47 mostra

todas as estruturas destes estereoisomeros com seus respectivos codigos.
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Figura 47. Os 12 estereoisomeros do complexo de codigo cristalografico JALNIU. As

estruturas passaram por uma relaxacao com o método PM6-D3H4.

Foi feita uma triagem com os seguintes métodos semiempiricos: AM1, PM3, PM6,
PM6-D3H4, PM7 e RM1. O europio foi calculado usando o modelo Sparkle. Além das
otimizagdes, um calculo de energia para cada estereoisomero foi realizado usando o
modelo COSMO com a constante dielétrica da dgua em 25°C (78.4). Estes resultados

estdo apresentados na tabela 7.
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Tabela 7. Energias em eV para os 12 estereoisomeros do JALNIU. O indicador agua

corresponde ao uso do modelo COSMO com constante dielétrica de 78.4.

Codigo PM6D3HA O PM6 MO s PM3-agua
D3H4-agua agua
[1247356] 314529 316440 314520 -3164,54 -3533,82 -3552,37
[1267345] -3142,62  -3161,14 -3142,62 -3161,14 -3531,08 -3549,03
[1326457] -3142,62  -3161,15 -3142,63 -3161,23 -353124 -3548,68
[1347256] -3142,61  -3161,18  -3142,63 -3161,30 -3530,77 -3548,72
[1356247] -3142,61  -3161,18  -3142,64 -3161,23 -3531,46 -3549,29
[1237456] -3142,61  -3161,10 -3142,62 -3161,22 -3531,07 -3548,74
[1367245] -3142,61  -3161,08 -3142,59 -3161,11 -3531,41 -3549,19
[1567234] -3142,60  -3161,11  -3142,63 -3161,20 -3531,46 -3549,20
[1234567] -3142,60  -3161,11  -3142,63 -3161,22 -353124 -3549,08
[1523467] -314259  -3161,10 -3142,63 -3161,21 -353127 -3548,99
[1526347] -314259 316121 -3142,59 -3161,12 -3531,26 -3549,03
[1256347] -3142,59  -316129 -3142,62 -3161,19 -3530,92 -3548,65
Codigo PM7 PM7-dgua RMI1 WI' AMI AMI-4gua
agua
[1247356] 313498  -3152,16  -3685.83 -3686,72 -3678,51 -3695,96
[1267345] 313499 315249  -3685,78 -3686,65 -3678.48 -3696,00
[1326457] 313491  -3152,66 -3685,83 -3686,70 -3678,54 -3696,34
[1347256] 313484  -3152,14  -3685,74 -3686,76 -3678,54 -369635
[1356247] -313500  -3152,61  -3685,72 -3686,72 -3678,51 -3695,95
[1237456] 313492 315252  -3685,84 -3686,75 -367848 -3696,14
[1367245] 313498  -3152,17  -3685,00 -3686,80 -3678,51 -3696,05
[1567234] -313498  -315223  -3685,80 -3686,80 -3678,54 -36962
[1234567] 313501  -3152,47 -3685,84 -3686,76 -367848 -3696,02
[1523467] 313501  -315243  -3685.85 -3686,77 -3678,53 -3696,20
[1526347] 313489  -3151,95 -368500 -3686,89 -3677,89 -3695,63
[1256347] 313501  -3152,46  -3685,77 -3686,66 -367848 -3696,01
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Observa-se na tabela 7 que os métodos PM3, PM6 e PM6-D3H4 identificaram o
isomero mais estdvel como sendo a mesma estrutura identificada em fase solida pela
cristalografia. Em todos esses casos, a diferenca de energia entre o mais estavel e os
demais foi em média 3 eV, implicando que esse realmente era 0 minimo da estrutura. O
uso do modelo COSMO causou inversdes na ordem de estabilidade dos ligantes, mas o

estereoisdomero cristalografico se manteve como o mais estavel em todos os casos.

Cristalografico [L247356]

Figura 48. A esquerda a estrutura obtida por raio X do complexo JALNIU, a direita esta

apresentado o isdmero mais estavel obtido pelo método PM6-D3H4.

Na figura 48 estd apresentada uma comparagdo entre a geometria obtida com o
método PM6-D3H4 e a cristalografica. O método semiempirico superestimou a distancia
eurdpio bromo, essa, na média foi 3,1 A, enquanto a média dessas distancias na estrutura
cristalografica foi de 2,8 A. Mas o PM6-D3H4 conseguiu descrever corretamente a
distancia eurépio oxigénio, ambas ficaram na faixa de 2,4 A.

No entanto, os métodos AMI1, PM7 e RMI1, ndo identificaram o estereoisdmero
cristalografico como sendo o mais estavel. Nesses casos, a diferenca entre as energias dos
doze estereoisdmeros foi muito menor, sem destaque em uma estrutura em particular. A
adi¢ao do modelo COSMO provocou alteragdes na ordem de estabilidade em todos os

Casos.
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5.7 ARREFECIMENTO SIMULADO

Até o momento, ndo consideramos a repulsdao gerada pelo proprio volume de cada
ligante. Na esfera de coordenacdo, ¢ evidente que o volume ocupado pelo TPPO sera

maior do que o ocupado pelo brometo (figura 49).

Figura 49. Dois tipos de ligantes monodentados, a esquerda temos o TPPO e a direita esta

apresentado o brometo.

Para enderegar este problema, propomos realizar um posterior refinamento da
geometria apods os ligantes serem posicionados no complexo. Nesse caso, repulsoes sobre
os atomos sdo avaliadas permitindo que grupos mais volumosos ocupem mais espago na
esfera de coordenagdo e nao que seja igualmente distribuido como os pontos do poliedro
de coordenacdo sugerem. A técnica de otimizagao global escolhida para este estudo foi o
arrefecimento simulado (simulated annealing), pois € conhecida sua eficiéncia na busca
das geometrias mais estaveis’>.

O arrefecimento simulado foi implementado no Complex Build, mas ndo foi ativado
durante o estudo dos estereoisdmeros do JALNIU (se¢do 5.5), pois, no momento, o foco
era avaliar as diferencas e semelhangas dos diferentes estereoisomeros deste complexo.

O arrefecimento simulado opera depois que o complexo ¢ montado, nesse caso,
uma funcdo de repulsdo entre os atomos dos ligantes ¢ minimizada, sempre mantendo
fixas as geometrias internas dos ligantes.

1
f<x>=222; 5.13

i
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Na equacao (5.13), 1 € um indice que representa os atomos de um ligante € j um
indice que representa os atomos de outro ligante diferente de i. Esse somatorio corre por
todos os pares AB de ligantes do complexo. Ou seja, a geometria de cada ligante ndo
muda internamente, apenas a orientacao de um em relacdao ao outro, sujeita a funcao de
repulsao escolhida. Por exemplo, consideremos que a funcao de repulsdo € o inverso da
distancia entre os 4tomos, como na equagao abaixo.

A Figur apresenta um fluxograma que demonstra um resumo do algoritmo

utilizado.

Inicializar variaveis
k=0
X=Xo
fo="f(x)
£

¥ il
cT

Sim
Atualizar T —é(mp\
Atualizar cAceita /

Ndo

Perturbar x -> gerando x;

Salve Xmin & f{Xmin)

Fim

.Jt‘ E _f L ‘\l
exp M =aleatorio[0,1} 7
\ cAceita /

k=k+1

Figura 50. Fluxograma da implementacdo do recozimento simulado.

Os ligantes sempre apontam para o centro de coordenadas onde o ion lantanideo se

encontra. Por isso, cada ligante possui apenas trés graus de liberdade: dois angulos
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espaciais que determinam sua posi¢ao na esfera de coordenagdo e uma rotagao ao redor
do eixo que vai de v; a origem do sistema de coordenadas. Em um ajuste preliminar, foi
observado que um numero aleatorio entre 0 e /2 ¢ eficiente para perturbar cada um destes
trés angulos.

A temperatura ¢ variavel no recozimento simulado. Esta aumenta ou diminui 15%
a cada passo de forma a manter a aceitacdo das novas estruturas em 50%. A constante de
aceitacdo (cAceita) ¢, portanto, diretamente proporcional a temperatura.

A partir da estrutura final do arrefecimento simulado, um input para 0o MOPAC ¢
construido. Uma otimizacdo com o modelo Sparkle ¢ entao realizada, seguida por um
calculo de frequéncia. Embora ndo se possa garantir, at¢é 0 momento constatamos que
todos os célculos de frequéncia, com modelos quimicos quanticos, usando a geometria
obtida por essa metodologia, ndo levaram a frequéncias imagindrias. Isso indica que a
constru¢do de complexos por este caminho esta representando bem os complexos.

Como exemplo para fun¢do de repulsdo, temos o inverso da distancia apresentado
na equag¢ao (5.13). Esta ¢ apenas uma sugestdo inicial inspirada na repulsdo coulombica.
Porém, dadas as restri¢des do nosso modelo - todos os d&tomos repelem a todos igualmente
- as geometrias de cada ligante ndo variam. Nao fica claro qual seria na realidade a melhor
fungdo de repulsdo. Porém, o critério de escolha dessa melhor fungdo ¢ bastante claro:
escolheremos aquela fungdo de repulsdo que levar a uma estrutura o mais semelhante
possivel a cristalografica. Este trabalho, portanto, tem como objetivo realizar uma triagem
de fungdes para verificar qual € capaz de levar um conjunto representativo de complexos,
cujas estruturas cristalograficas sdo conhecidas, a uma geometria de partida o mais
proximo possivel destas cristalograficas.

Comecaremos nossos estudos da fun¢ao repulsdo com complexos de eurdpio: o ion
lantanideo para o qual o tratamento teorico da luminescéncia encontra-se mais avancado.
Neste sentido ja escolhemos o grupo de complexos de eurdpio para essa triagem, esse
serd composto por aqueles com os seguintes codigos cristalograficos (CSD):
BUXVARI11, DUCNAQ, FUXPOD, ROCTAF, SERHED, SOPFUY, SUXXIS e
VIGPAG. Esses foram escolhidos por possuirem uma variedade de ligantes que ¢
representativa do conjunto de complexos de eurdpio disponivel na base de dados do CSD
e ja tinha sido usado em trabalho anterior na parametrizacio do modelo RM1 para
eurdpio’®. Estes serdo os complexos do conjunto de parametrizagdo da fungdo repulsio.

Uma vez determinada qual a melhor fun¢ao de repulsdo, validaremos o uso da

mesma com um conjunto teste, contendo mais complexos, 106 no total, também
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representativo do universo de complexos de eurdpio presentes no CSD e também usado
na parametrizagio do modelo RM1 para eurdpio’®. Caso a validagio ndo seja bem-
sucedida, voltaremos a examinar outras propostas de func¢des repulsdo. Caso seja bem-
sucedida, teremos terminado de definir o modelo Complex Build para a obtencdo de

geometrias de partida para calculos quimico-quanticos.

5.8 ADICAO DE NOVOS LIGANTES A BIBLIOTECA

O Complex Build disponibilizara uma vasta biblioteca de ligantes pré-definidos
permitindo que o usuario apenas escolha os ligantes com os quais deseja trabalhar. Mas
também sera possivel que novos ligantes sejam adicionados ao sofiware a medida que
forem surgindo.

Para acrescentar um novo ligante ao banco de dados, basta criar um arquivo de texto

com o formato da figura 51.

Numero de atomos
Nome do ligante

Denticao
/ Carga do ligante

IDIStEInCIEI do atomo lantanideo
RD[T&F monodentate 8 3

0 g.14618888 2.38e4688088 -8. 34988888
-8.419888080 3.48198888 8.558288080
-B.861286860 3.292388880 1.467186888
-1.4@8566688 3.32616680 8.58366680
-8.88758888 4.73858888  -8.02400000

| i I e S 2

Figura 51. Formato do arquivo do ligante do Complex Build. As letras H, C e O

correspondem aos atomos hidrogénio, carbono e oxigénio respectivamente.

A denticdo precisa ser explicitada para o ligante: monodentate, bidentate,
tridentateL e tridentateF. O tinico cuidado que precisa ser tomado nas coordenadas ¢ que
no caso do monodentate, o atomo que faré a ligacdo quimica devera ser sempre o primeiro
da lista. No bidentate, os dois atomos coordenados precisam ser os dois primeiros. No
tridentado laminar, tridentatel, os trés primeiros &tomos precisam ser os que irdo se ligar
ao metal, com o primeiro e o segundo sendo os atomos mais extremos e o terceiro sendo

o atomo intermediario. J& nos tridentados faciais, tridentateF, também os trés primeiros
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atomos precisam ser os que irdo se ligar ao metal; neste caso, a ordem entre os trés
primeiros atomos nao € relevante.

O ligante deverd passar entdo por uma pré-otimizagdo usando um dos modelos
Sparkle ou RM1 para lantanideos para que sua geometria se aproxime a geometria que o
mesmo apresentaria coordenado a um ion lantanideo. Para isso, € necessario fornecer a
carga e o numero de coordenagdo de um complexo tipico como os que aparecem na
cristalografia. Na constru¢do do ligante, ele ¢ montado de forma coordenada ao metal, a
esfera de coordenacdo ¢ em seguida completada com ions cloreto até atingir a carga de
um complexo tipico onde o ligante aparece e o restante da coordenagao ¢ completada com
moléculas de 4gua. Como entrada para este calculo, ou se coloca uma distancia do ligante
a0 metal parecida com uma cristalografica, ou se coloca um valor igual a 3 A. A geometria
e distancia do ligante ao lantanideo, que devera constar no arquivo “.txt” final, sera a que

emanar do célculo quimico quantico
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6 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

A geometria octaédrica dos complexos metalicos foi descoberta por Alfred Werner
quando este pesquisador fez uma andlise dos possiveis estereoisdmeros dos complexos
de coordenagiio 6'. Na ocasidio, Werner observou, experimentalmente, que os complexos
de férmula molecular Masb> possuiam apenas 2 estereoisomeros. A partir da analise dos
possiveis estereoisomeros para esse tipo de complexo (figura 52), o pesquisador concluiu
que a Unica geometria que possuia apenas 2 estereoisdmeros para esta composicao ¢ a
octaédrica!. As outras geometrias possuem 3 estereoisdomeros para a formula molecular

Maubs.

A A A
B B B
| \B A/ | i /l \
A B A
Hexagonal
2 B A A
™ "v
A A
Trigonal prismatica

Octaédrica

Figura 52. Estereoisdmeros para a formula molecular Magby. As trés geometrias

apresentadas foram consideradas por Alfred Werner no estudo dos complexos metalicos

Nesta tese, propomos um estudo similar. Geramos todas as possibilidades de
estereoisomerismo para varios shapes ¢ numeros de coordenacdo. Os resultados sdao
apresentados na forma de tabelas no apéndice A e na forma de coordenadas cartesianas,
nas coordenagdes 1 a 8 no anexo Stereoisomers CN_4-CN_8.zip.

Desta enumeragdo emerge o conceito de random coordination ratio (RCR). O RCR

¢ uma propriedade que apresenta a probabilidade de que um estereoisomero em um
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determinado grupo pontual seja formado quando os fatores energéticos sao
desconsiderados. O RCR inclui também a probabilidade de um determinado complexo
em um determinado shape ser quiral ou ndo caso efeitos energéticos sejam
desconsiderados.

Por exemplo, seja um complexo de formula genérica M(AB)s de shape TDD-8
como, por exemplo, o complexo de refcode CIRKET’®. Complexos deste tipo possuem
RCR igual a 44:18:4:2:2:1:1. Os grupos pontuais para complexos deste tipo agrupados na
mesma ordem das proporgoes sao: Ci, Ca, Cs, S4, D2, Coy € D2g. Neste caso, por exemplo,
caso a energia seja desconsiderada, estereoisomeros de simetria Ci sdo 44 vezes mais
provaveis de serem formados do que estereoisdmeros de simetria Cay ou D2d. Agrupando
os grupos pontuais quirais (Ci, C2, S4 e D») e aquirais (Cs, Cav € Da2g), € também facil
perceber que existe uma probabilidade 11 vezes maior de se obter um estereoisdmero
quiral do que um aquiral.

Os métodos avancados neste trabalho permitiram construir um algoritmo de
identificacdo de estereoisomeros mais eficiente e mais geral do que o proposto pela
IUPAC. Este método nos permitiu encontrar, pela primeira vez, um complexo bimetélico
cristalizado na forma meso®.

O aperfeicoamento do método de identificagdo motivou a criacdo de 3 novas regras
para serem adicionadas as prioridades de Cahn-Ingold-Prehlog. Essas regras permitem,
por exemplo, que um complexo SAPR-8-Maybocdef tenha um tUnico conjunto de
prioridades possiveis: [1 12 2 3 4 5 6]. Sem as novas regras haveriam 15 prioridades
possiveis para este complexo. Com os métodos atuais e dado que complexos com essa
formula molecular e shape possuem 1.260 estereoisdmeros, seriam necessarios 18.900
codigos diferentes para descrever os mesmos 1.260 estereoisdmeros possiveis.

Também percebemos a auséncia, nos métodos da [IUPAC, de um descritor quimico
para caracterizar compostos aquirais. Portanto, propomos o uso da letra G (geminae) para
caracterizar esses compostos.

No método que desenvolvemos, o descritor quimico R, S ou G ¢ acompanhado de
um indice que permite realizar a diferenciacdo entre diastereoisomeros. O método
apresentado ¢ diferente do proposto pela IUPAC?® e tem a vantagem de ser mais geral e
de facil aplicagdo para compostos quelados. Este método também permite estender os
estudos para novas geometrias com facilidade, at¢ mesmo se essas forem distorcidas

(capitulo 4).
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Todos os métodos que apresentamos foram incorporados em um software nomeado
Stereoisomer Identifer. Esse foi aplicado a um conjunto de 262.663 complexos
organometalicos obtidos no Cambridge Structural Database®® (CSD). Deste banco de
dados, 53% nao puderam ser identificados com o soffware desenvolvido. Os motivos
principais da ndo identificagdo foram: distor¢des severas no poliedro de coordenagdo
(19%), o software que usamos para aplicar as regras CIP ndo foi capaz de obter as
prioridades do complexo estudado (16%) e o nimero de coordenacdao do complexo foi
superior a 8 (12%).

Medidas para resolver essas limitagdoes estdo em progresso. As distor¢des no
poliedro podem ser resolvidas com os métodos que avangamos no capitulo 4. A aplicacao
das regras de Cahn-Ingold-Prehlog pode ser feita através de outros algoritmos’’~”. E, por
fim, a obtengdo da enumeragdo de complexos com coordenacdo superior a 8 estd em
curso, dado que, para os métodos de identificacdo desenvolvidos € necessario realizar a
enumera¢do completa com a inclusdo de todos os tipos de polidentados possiveis, ndo
apenas monodentados e bidentados como feito anteriormente.

Das estruturas que foram identificadas, observamos que, em geral, os metais pds-
transi¢do cristalizaram-se na geometria tetraédrica, os metais de transi¢cao na geometria
octaédrica e os lantanideos e actinideos na geometria antiprisma quadrada.

Também observamos que a grande maioria dos complexos bimetélicos
apresentaram uma estereoquimica relacionada. Dos 17.603 complexos bimetalicos
identificados, 74% apresentaram-se com os dois metais cristalizados no mesmo
estereoisdmero e 12% desses complexos apresentaram estereoisomeria meso.
Imaginamos que essa tendéncia seja devido ao fato de estarmos realizando identificagdes
de estereoisdmeros apenas em estruturas cristalinas sem desordem, as quais se espera
terem uma tendéncia a um maior ordenamento.

O codigo do software desenvolvido estad apresentado em anexo e estamos
procurando formas de disponiza-lo junto ao pacote RDkit®.

Neste trabalho, iniciamos o desenvolvimento de um software que possibilitara a
construgdo automatizada de complexos nomeado Complex Build. Deste software,
avangamos no desenvolvimento da matematica necessaria para posicionar os ligantes ao
redor do metal nas geometrias possiveis do poliedro de coordenacado (shapes) e na posi¢ao
relativa dos ligantes (estereoisdmeros). Porém, mais estudos sdo necessarios para que este

software seja completado e disponibilizado para a comunidade cientifica.
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Como perspectivas para os trabalhos desenvolvidos nesta tese, desejamos
disponibilizar para a comunidade cientifica o algoritmo de identificacdo de
estereoisdmeros que desenvolvemos (Stereoisomer Identifier). Adicionalmente, também
desejamos disponibilizar as tabelas da enumeracao de estereoisomeros de coordenagao
10 junto as discussoes de aplicabilidade relacionadas a este trabalho. Outra proposta sera

encerrar o software Complex Build e disponibiliza-lo para a comunidade cientifica.
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APENDICE A - TABELAS REFERENTES A ENUMERAGAO DE ESTEREOISOMEROS
FEITA NESTE TRABALHO

Tabela Al. SP-4 Square. Total é o nimero de estereoisOmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros quirais
(c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisémeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.) e
ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, G identifica o nimero de
simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereocisbmeros do subconjunto.

SP-4 Square
Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group % c RCW #
Ma4 1 0 1 1 A Dan a 8 3 1
Ma3b 1 0 1 1 A Can a 2 3 1
Ma2b2 2 0 2 2:1 A Cov a 2 2 1 D2n a
Ma2bc 2 0 2 2:1 A Cs a 1 2 1 B Can a 2
Ma2(AA) 1 0 1 1 A Cyy a 2 2 1
Ma2(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 2 1
Mabcd 3 0 3 1 A Cs a 1 1 3
Mab(AA) 1 0 1 1 A C a 1 2 1
Mab(AB) 2 0 2 1 A Cs a 1 1 2
M(AA)2 1 0 1 1 A Dan a 4 2 1
M(AA)(BB) 1 0 1 1 A Cav a 2 2 1
M(AA)(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 2 1
M(AB)2 2 0 2 1:1 A' Coy a 2 1 1 A" Can a 2 1 1
M(AB)(CD) 2 0 2 1 A Cs a 1 1 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A2. SS-4 Seesaw. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisdmeros quirais
(c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.) e
ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, c identifica o nimero de
simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

SS-4 Seesaw
Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma4 1 0 1 A Ca a 2 12 1
Ma3b 2 0 2 A Cs a 1 6 2
Ma2b2 4 2 2 2:1 A C c 1 4 2 B Cu a 2 2 2
Ma2bc 6 4 2 2:1 A C C 1 2 4 B Cs a 1 2 2
Ma2(AA) 3 2 1 4:1 A C C 1 4 2 B Cov a 2 2 1
Ma2(AB) 5 4 1 4:1 A C c 1 2 4 B Cs a 1 2 1
Mabcd 12 12 0 1 A C C 1 1 12
Mab(AA) 5 4 1 4:1 A C c 1 2 4 B Cs a 1 2 1
Mab(AB) 10 10 0 1 A C c 1 1 10
M(AA)2 2 2 0 1 A C c 2 4 2
M(AA)(BB) 2 2 0 1 A C c 1 4 2
M(AA)(AB) 4 4 0 1 A C c 1 2 4
M(AB)2 6 6 0 1:1 A' C c 1 2 2 A" C C 2 1 4
M(AB)(CD) 8 8 0 1 A C c 1 1 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A3. T-4 Tetrahedron. Total é o nimero de estereoisomeros para o shape e fdrmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

T-4 Tetrahedron

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #

Ma4 1 0 1 1 A Tq a 12 2 1
Ma3b 1 0 1 1 A Csy a 3 2 1
Ma2b2 1 0 1 1 A Ca a 2 2 1
Ma2bc 1 0 1 1 A Cs a 1 2 1
Ma2(AA) 1 0 1 1 A Ca a 2 2 1
Ma2(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 2 1
Mabcd 2 2 0 1 A C1 C 1 1 2
Mab(AA) 1 0 1 1 A Cs a 1 2 1
Mab(AB) 2 2 0 1 A C c 1 1 2
M(AA)2 1 0 1 1 A D24 a 4 2 1
M(AA)(BB) 1 0 1 1 A Ca a 2 2 1
M(AA)(AB) 1 0 1 1 A C a 1 2 1
M(AB)2 2 2 0 1 A G c 2 1 2
M(AB)(CD) 2 2 0 1 A C c 1 1 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A4. vTBPY-4 Vacant trigonal bipyramid. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

vTBPY-4 Axially vacant trigonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP

Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #

Ma4 1 0 1 1 A Cay a 3 8 1
Ma3b 2 0 2 3:1 A Cs a 1 6 1 B Csv a 3 2 1

Ma2b2 2 0 2 1 A Cs a 1 4 2
Ma2bc 4 2 2 1:1 A C1 C 1 2 2 A" Cs a 1 2 2

Ma2(AA) 1 0 1 1 A Cs a 1 4 1

Ma2(AB) 2 0 2 1 A Cs a 1 2 2

Mabcd 8 8 0 1 A C o 1 1 8

Mab(AA) 2 2 0 1 A C c 1 2 2

Mab(AB) 4 4 0 1 A C c 1 1 4

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A5. PP-5 Pentagon. Total é o niUmero de estereoisémeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisdmeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

PP-5 Pentagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma5 1 0 1 1 A Dsh a 10 12 1
Madb 1 0 1 1 A Cov a 2 12 1
Ma3b2 2 0 2 1 A Cav a 2 6 2
Ma3bc 2 0 2 1 A Cs a 1 6 2
Ma3(AA) 1 0 1 1 A Ca a 2 6 1
Ma3(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 6 1
Ma2b2c 4 0 4 2:1 A Cs a 1 4 2 B Cov a 2 2 2
Ma2bcd 6 0 6 1 A Cs a 1 2 6
Ma2b(AA) 2 0 2 2:1 A Cs a 1 4 1 B Cov a 2 2 1
Ma2b(AB) 3 0 3 1 A Cs a 1 2 3
Mabcde 12 0 12 1 A Cs a 1 1 12
Mabc(AA) 3 0 3 1 A C a 1 2 3
Mabc(AB) 6 0 6 1 A Cs a 1 1 6
Ma(AA)2 1 0 1 1 A Cov a 2 4 1
Ma(AA)(BB) 1 0 1 1 A Cs a 1 4 1
Ma(AA)(AB) 2 0 2 1 A C a 1 2 2
Ma(AB)2 3 0 3 11 A Cs a 1 2 1 A" Cov a 2 1 2
Ma(AB)(CD) 4 0 4 1 A C a 1 1 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A6. SPY-5 Square pyramid. Total é o nimero de estereoisbmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o numero de estereoisdmeros do subconjunto.

SPY-5 Square pyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma5 1 0 1 1 A Cay a 4 30 1
Madb 2 0 2 4:1 A Cs a 1 24 1 B Cav a 4 6
Ma3b2 3 0 3 4:1 A Cs a 1 12 2 B Cav a 2 6
Ma3bc 5 2 3 1.5:1 A Cs a 1 6 3 B C: o 1 6
Ma3(AA) 1 0 1 1 A Cs a 1 12 1
Ma3(AB) 2 2 0 1 A C c 1 6 2
A C c 1 4 4 B Cs a 1 4 3
Ma2b2c 8 4 4 8:6:1
C Cav a 2 2 1
Ma2bcd 15 12 3 4:1 A C c 1 2 12 B Cs a 1 2
Ma2b(AA) 3 2 1 2:1 A C c 1 4 2 B G a 1 4
Ma2b(AB) 6 6 0 1 A C c 1 2 6
Mabcde 30 30 0 1 A C o 1 1 30
Mabc(AA) 6 6 0 1 A C c 1 2 6
Mabc(AB) 12 12 0 1 A C c 1 1 12
Ma(AA)2 1 0 1 1 A Cav a 2 4 1
Ma(AA)(BB) 1 0 1 1 A C a 1 4 1
Ma(AA)(AB) 2 2 0 1 A C c 1 2 2
Ma(AB)2 3 2 1 1:1 A' G c 2 1 2 A" G a 1 2 1
Ma(AB)(CD) 4 4 0 1 A C c 1 1 4

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A7. TBPY-5 Trigonal bipyramid. Total é o nimero de estereoisOmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

TBPY-5 Trigonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma5 1 0 1 1 A Dsn a 6 20 1
Madb 2 0 2 1.5:1 A Cov a 2 12 1 B Cay a 3 8
A Cs a 1 12 1 B Cav a 2 6
Ma3b2 3 0 3 6:3:1
C Dsn a 6 2 1
Ma3bc 4 0 4 9:1 A Cs a 1 6 3 B Cay a 3 2 1
Ma3(AA) 1 0 1 A Cs a 1 12 1
Ma3(AB) 2 0 A C a 1 6 2
A' C c 1 4 2 A" Cs a 1 4 2
Ma2b2c 6 2 4 2:2:1
B Cov a 2 2 2
Ma2bcd 10 4 1.5:1 A C c 1 2 6 B Cs a 2
Ma2b(AA) 3 2 1 2:1 A C c 1 4 2 C a 4
Ma2b(AB) 6 2 2:1 A C c 1 2 4 B Cs a 2
Mabcde 20 20 0 1 A C c 1 1 20
Mabc(AA) 6 6 0 1 A C o 1 2 6
Mabc(AB) 12 12 0 1 A C c 1 1 12
Ma(AA)2 2 2 0 1 A C c 2 4 2
Ma(AA)(BB) 2 2 0 1 A C c 1 4 2
Ma(AA)(AB) 4 4 0 1 A C c 1 2 4
Ma(AB)2 6 6 0 11 A C C 1 2 2 A" G C 2 1 4
Ma(AB)(CD) 8 8 0 1 A Ci c 1 1 8

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A8. HP-6 Hexagon. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HP-6 Hexagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma6 1 0 1 1 A Deh a 12 60 1
Ma5b 1 0 1 1 A Ca a 2 60 1
Ma4h2 3 0 3 4:1 A Cav a 2 24 2 B D2n a 4 12
Ma4bc 3 0 3 4:1 A Cs a 1 24 2 B Cov a 2 12
Ma4(AA) 1 0 1 1 A Ca a 2 24 1
Ma4(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 24 1
A Cs a 1 36 1 B Cav a 2 18 1
Ma3b3 3 0 3 6:3:1
C Dsn a 6 6 1
Ma3b2c 6 0 6 4:1 A Cs a 1 12 4 B Cov a 2 6 2
Ma3bcd 10 0 10 1 A Cs a 1 6 10
Ma3b(AA) 2 0 2 A C a 1 12 2
Ma3b(AB) 0 A C a 1 6 4
A Cs a 1 8 4 B Cav a 2 4 6
Ma2b2c2 11 0 11 8:6:1
C Con a 2 4 1
Ma2b2cd 16 0 16 14:1 A Cs a 1 4 14 B Cav a 2 2 2
Ma2b2(AA) 4 0 4 2:1 A Cs a 1 8 2 B Cov a 2 4 2
Ma2b2(AB) 6 0 6 1 A Cs a 1 4
Ma2bcde 30 0 30 1 A C a 1 2 30
Ma2bc(AA) 6 0 6 1 A C a 1 4 6
Ma2bc(AB) 12 0 12 1 A C a 1 2 12
Ma2(AA)2 2 0 2 2:1 A Ca a 2 8 1 B D2n a 4 4
Ma2(AA)(BB) 2 0 2 2:1 A C a 1 8 1 B Cov a 2 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A8 (continuagdo).

HP-6 Hexagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2(AA)(AB) 3 0 3 1 A C a 1 4 3
A Co a 2 2 3 B Cs a 1 4 1
Ma2(AB)2 5 0 5 3:2:1
C Can a 2 2 1
Ma2(AB)(CD) 6 0 6 1 A Cs a 1 2 6
Mabcdef 60 0 60 1 A Cs a 1 1 60
Mabcd(AA) 12 0 12 1 A Cs a 1 2 12
Mabcd(AB) 24 0 24 1 A Cs a 1 1 24
Mab(AA)2 2 0 2:1 A Cs a 1 8 1 B Cov a 2 4 1
Mab(AA)(BB) 3 0 1 A Cs a 1 4
Mab(AA)(AB) 6 0 1 A C a 1 2
Mab(AB)2 7 0 7 5:1 A Cs a 1 2 5 B Coy a 2 1 2
Mab(AB)(CD) 12 0 12 1 A Cs a 1 1 12
M(AA)3 1 0 1 1 A Dsn a 6 8 1
M(AA)2(BB) 1 0 1 1 A Cyy a 2 8 1
M(AA)2(AB) 1 0 1 1 A C a 1 8 1
M(AA)(BB)(CC) 1 0 1 1 A Cs a 1 8 1
M(AA)(BB)(AB) 2 0 2 1 A C a 1 4 2
M(AA)(AB)2 3 0 3 1:1 A' C a 1 4 1 A" Cov a 2 2 2
M(AA)(AB)(CD) 4 0 4 1 A C a 1 2 4
M(AB)3 2 0 2 3:1 A Cs a 1 6 1 B Can a 3 2 1
M(AB)2(CD) 4 0 4 1 A C a 1 2 4
M(AB)(CD)(EF) 8 0 8 1 A C a 1 1 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A9. OC-6 Octahedron. Total é o nUmero de estereoisdbmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisdbmeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

0OC-6 Octahedron

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Mab6 1 0 1 1 A On a 24 30 1
Ma5b 1 0 1 1 A Cay a 4 30 1
Ma4b2 2 0 2 4:1 A Cov a 2 24 1 B Dan a 8 6
Madbc 2 0 2 4:1 A Cs a 1 24 1 B Cav a 4 6
Ma4(AA) 1 0 1 1 A Ca a 2 24 1
Ma4(AB) 1 0 1 1 A C a 1 24 1
Ma3b3 2 0 2 1.5:1 A Cov a 2 18 1 B Csv a 3 12
Ma3b2c 3 0 3 4:1 A Cs a 1 12 2 Cov a 2 6
Ma3bcd 5 2 3 1.5:1 A Cs a 1 6 3 B G c 1 6
Ma3b(AA) 2 0 2 1 A Cs a 1 12 2
Ma3b(AB) 4 2 2 1:1 A' G c 1 6 2 A" C a 1 6
Ma2b2c2 6 2 4 8:6:1 AL G i ! X 2 5 G 2 4
C Dan a 4 2 1
A C c 1 4 4 B Cs a 1 4 3
Ma2b2cd 8 4 4 8:6:1
C Cov a 2 2 1
Ma2b2(AA) 4 2 2 2:1 A C c 1 8 2 B Cov a 2 4 2
Ma2b2(AB) 6 2 2:1 A G c 1 4 4 B C a 1 4 2
Ma2bcde 15 12 3 4:1 A C c 1 2 12 B Cs a 1 2 3
Ma2bc(AA) 6 4 2 2:1 A C c 1 4 4 B Cs a 1 4 2
Ma2bc(AB) 12 10 2 5:1 A Ci c 1 2 10 B Cs a 1 2 2
Ma2(AA)2 3 2 1 4:1 A C o 2 8 2 B D2n a 4 4 1
Ma2(AA)(BB) 3 2 1 4:1 A Ci c 1 8 2 B Cov a 2 4 1

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A9 (continuagdo).

0OC-6 Octahedron
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2(AA)(AB) 5 4 1 4:1 A C c 1 4 4 B C a 1 4 1
A' C c 1 4 2 A" C c 2 2 4
Ma2(AB)2 8 6 2 4:4:1:1
B' Co a 2 2 1 B" Can a 2 2 1
Ma2(AB)(CD) 10 8 2 4:1 A C c 1 2 8 B Cs a 1 2 2
Mabcdef 30 30 0 1 A Ci c 1 1 30
Mabcd(AA) 12 12 0 1 A G o 1 2 12
Mabcd(AB) 24 24 0 1 A Gy c 1 1 24
Mab(AA)2 3 2 1 4:1 A C o 1 8 2 B Cov a 2 4
Mab(AA)(BB) 5 4 1 4:1 A Cy c 1 4 4 B Cs a 1 4
Mab(AA)(AB) 10 10 0 1 A G c 1 2 10
A C c 1 2 8 B' C c 2 1 2
Mab(AB)2 11 10 1 8:1:1
B" Cs a 1 2 1
Mab(AB)(CD) 20 20 0 1 A G c 1 1 20
M(AA)3 2 2 0 1 A Ds c 6 8 2
M(AA)2(BB) 2 2 0 1 A G c 2 8 2
M(AA)2(AB) 2 2 0 1 A Gy c 1 8 2
M(AA)(BB)(CC) 2 2 0 1 A G c 1 8 2
M(AA)(BB)(AB) 4 4 0 1 A G c 1 4 4
M(AA)(AB)2 6 6 0 1:1 A' Gy c 1 4 2 A" G, c 2 2 4
M(AA)(AB)(CD) 8 8 0 1 A G c 1 2 8
M(AB)3 4 4 0 3:1 A Gy c 1 6 2 B G c 3 2 2
M(AB)2(CD) 8 8 0 1 A G c 1 2 8
M(AB)(CD)(EF) 16 16 0 1 A G c 1 1 16

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A10. PPY-6 Pentagonal pyramid. Total é o niUmero de estereocisdmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

PPY-6 Pentagonal pyramid

Set Subsets
Formula* RCP

Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #

Ma6 1 0 1 1 A Csy a 5 144 1
Ma5b 2 0 2 5:1 A Cs a 1 120 1 B Csy a 5 24 1

Ma4bh2 3 0 3 1 A Cs a 1 48 3
Ma4bc 6 4 2 2:1 A C c 1 24 4 B Cs a 1 24 2

Ma4(AA) 2 0 2 1 A Cs a 1 48 2
Ma4(AB) 4 2 2 1:1 A' C c 1 24 2 A" G a 1 24 2

Ma3b3 4 0 4 1 A C a 1 36 4
Ma3b2c 12 8 4 2:1 A C c 1 12 8 B G a 1 12 4

Ma3bcd 24 24 0 1 A C c 1 6 24
Ma3b(AA) 8 6 2 3:1 A C c 1 12 6 B G a 1 12 2

Ma3b(AB) 16 16 0 1 A C c 1 6 16
Ma2b2c2 18 12 6 2:1 A C c 1 8 12 B Cs a 1 8 6
Ma2b2cd 36 32 4 8:1 A C c 1 4 32 B G a 1 4 4
Ma2b2(AA) 12 8 4 2:1 A C c 1 8 8 B G a 1 8 4
Ma2b2(AB) 24 20 4 5:1 A C c 1 4 20 B G a 1 4 4

Ma2bcde 72 72 0 1 A C o 1 2 72
Ma2bc(AA) 24 22 2 11:1 A C c 1 4 22 B Cs a 1 4 2

Ma2bc(AB) 48 48 0 1 A C c 1 2 48
Ma2(AA)2 4 2 2 1:1 A C c 1 16 2 A" Cs a 1 16 2
Ma2(AA)(BB) 8 6 2 3:1 A C c 1 8 6 B G a 1 8 2
Ma2(AA)(AB) 16 14 2 7:1 A C c 1 4 14 B Cs a 1 4 2
Ma2(AB)2 16 14 2 7:1 A C: C 1 4 14 B Cs a 1 4 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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PPY-6 Pentagonal pyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2(AB)(CD) 32 32 0 1 A C: c 1 2 32
Mabcdef 144 144 0 1 A C c 1 1 144
Mabcd(AA) 48 48 0 1 A C o 1 2 48
Mabcd(AB) 96 96 0 1 A C c 1 1 96
Mab(AA)2 8 6 2 3:1 A C c 1 8 6 B G 8 2
Mab(AA)(BB) 16 16 0 1 A G c 1 4 16
Mab(AA)(AB) 32 32 0 1 A C c 1 2 32
Mab(AB)2 32 28 4 7:1 A C c 1 2 28 B Cs 2 4
Mab(AB)(CD) 64 64 0 A C c 1 1 64
M(AA)3 1 A C a 1 48
M(AA)2(BB) 3 2 1 2:1 A C c 1 16 2 B C 16 1
M(AA)2(AB) 6 4 2 2:1 A C c 1 8 4 G 8 2
M(AA)(BB)(CC) 6 6 0 A C o 1 8 6
M(AA)(BB)(AB) 12 12 0 A C c 1 4 12
M(AA)(AB)2 12 10 2 5:1 A C c 1 4 10 B C 4 2
M(AA)(AB)(CD) 24 24 0 1 A C c 1 2 24
M(AB)3 8 4 4 1:1 A' C c 1 6 4 A" G 6 4
M(AB)2(CD) 24 20 4 5:1 A C c 1 2 20 B C 2 4
M(AB)(CD)(EF) 48 48 0 1 A C c 1 1 48

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela Al1l. TPR-6 Trigonal prism. Total é o nimero de estereoisbmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

TPR-6 Trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Mab 1 0 1 1 A Dsp a 6 120 1
Ma5b 1 0 1 1 A Cs a 1 120 1
A' G c 2 24 2 A" Cs a 1 48 1
Ma4db2 4 2 2 2:2:1
B Cov a 2 24 1
Madbc 5 4 1 4:1 A C c 1 24 4 B Cs a 1 24 1
Ma4(AA) 2 0 2 2:1 A Cs a 1 48 1 B Cov a 2 24 1
Ma4(AB) 3 2 1 2:1 A Ci C 1 24 2 B Cs a 1 24 1
A C c 1 36 2 B Cs a 1 36 1
Ma3b3 4 2 2 6:3:1
C Csy a 3 12 1
Ma3b2c 10 8 2 4:1 A C C 1 12 8 B Cs a 1 12 2
Ma3bcd 20 20 0 1 A C c 1 6 20
Ma3b(AA) 6 4 2 2:1 A C c 1 12 4 B Cs a 1 12 2
Ma3b(AB) 12 12 0 1 A C c 1 6 12
A C c 1 8 8 B Cs a 1 8 4
Ma2b2c2 18 14 4 2.7:1.3:1
C G c 2 4 6
Ma2b2cd 30 28 2 14:1 A C1 C 1 4 28 B Cs a 1 4 2
A' C c 1 8 4 A" Cs a 1 8
Ma2b2(AA) 10 6 4 4:4:1
B ) C 2 4 2
Ma2b2(AB) 18 16 2 8:1 A C c 1 4 16 B Cs a 1 4 2
Ma2bcde 60 60 0 1 A C c 1 2 60
Ma2bc(AA) 18 16 2 8:1 A C c 1 4 16 B Cs a 1 4 2
Ma2bc(AB) 36 36 0 1 A C c 1 2 36

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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TPR-6 Trigonal prism
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A’ G o 2 8 2 A" G a 16 1
Ma2(AA)2 5 2 3 1:1:1
A Coy a 2 8 2
Ma2(AA)(BB) 6 2 4 2:1 A (o a 1 8 4 B G c 8 2
Ma2(AA)(AB) 12 10 2 5:1 A G c 1 4 10 B Cs a 4 2
A C o 1 4 6 B G o 2 8
Ma2(AB)2 16 14 2 3:2:1
C Cs a 1 4 2
Ma2(AB)(CD) 24 24 0 1 A Cy c 1 2 24
Mabcdef 120 120 0 1 A G o 1 1 120
Mabcd(AA) 36 36 0 1 A Gy c 1 2 36
Mabcd(AB) 72 72 0 1 A C o 1 1 72
Mab(AA)2 6 4 2 2:1 A Gy c 1 8 4 B Cs a 8
Mab(AA)(BB) 12 10 2 5:1 A G c 1 4 10 B Cs a 4
Mab(AA)(AB) 24 24 0 1 A G c 1 2 24
Mab(AB)2 24 22 2 11:1 A Gy c 1 2 22 B Cs a 2 2
Mab(AB)(CD) 48 48 0 1 A G c 1 1 48
M(AA)3 2 0 2 3:1 A Coy a 2 24 1 B D3 a 8
M(AA)2(BB) 3 0 3 1:1 A' C a 1 16 1 A" Cav a 8
M(AA)2(AB) 4 2 2 1:1 A' Ci c 1 8 2 A" Cs a 8
M(AA)(BB)(CC) 4 0 4 1 A Cs a 1 8 4
M(AA)(BB)(AB) 8 6 2 3:1 A C c 1 4 6 B C a 4 2
A C1 (o 1 4 4 B' Cz C 2 4
M(AA)(AB)2 10 8 2 2:1:1
B" Cs a 1 4 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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TPR-6 Trigonal prism
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
M(AA)(AB)(CD) 16 16 0 1 A G c 1 2 16
A C c 1 6 B G 6 1
M(AB)3 6 4 2 12:3:1
C Csy a 3 2 1
M(AB)2(CD) 16 14 2 7:1 A C c 1 2 14 B G 2 2
M(AB)(CD)(EF) 32 32 0 1 A G c 1 1 32

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A12. COC-7 Capped octahedron. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

COC-7 Capped octahedron

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma7 1 0 1 1 A Cay a 3 1680 1
Mabb 3 0 3 6:1 A Cs a 1 720 2 B Cav a 3 240 1
Ma5b2 7 2 5 2.5:1 A Cs a 1 240 5 B C: c 1 240 2
Ma5bc 14 8 6 1.3:1 A C o 1 120 8 B Cs a 1 120 6
Ma5(AA) 4 2 2 11 A C c 1 240 2 A" Cs a 1 240 2
Ma5(AB) 8 6 2 3:1 A C o 1 120 6 B Cs a 1 120 2
A C c 1 144 6 B Cs a 1 144 5
Madb3 13 6 7 9:7.5:1
C Csv a 3 48 2
Madb2c 35 26 9 2.9:1 A C o 1 48 26 B Cs a 1 48 9
Ma4dbcd 70 64 6 10.7:1 A C c 1 24 64 B Cs a 1 24 6
Ma4b(AA) 20 16 4 4:1 A C c 1 48 16 B Cs a 1 48 4
Ma4b(AB) 40 38 2 19:1 A C c 1 24 38 B Cs a 1 24 2
Ma3b3c 8 36 12 | sa1sa |~ © i ! % 3% B C @ 1 %10
C Cav a 3 12 2
Ma3b2c2 70 56 14 4:1 A C: o 1 24 56 B Cs a 1 24 14
Ma3b2cd 140 128 12 10.7:1 A C c 1 12 128 B Cs a 1 12 12
Ma3b2(AA) 40 34 6 5.7:1 A C: o 1 24 34 B Cs a 1 24 6
Ma3b2(AB) 80 76 4 19:1 A C o 1 12 76 B Cs a 1 12 4
Ma3bcde 280 280 0 1 A C c 1 6 280
Ma3bc(AA) 80 74 6 12.3:1 A C: C 1 12 74 B Cs a 1 12 6
Ma3bc(AB) 160 160 0 1 A C c 1 6 160
Ma3(AA)2 12 10 2 5:1 A C: C 1 48 10 B Cs a 1 48 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A12 (continuacgdo).

COC-7 Capped octahedron
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3(AA)(BB) 24 22 2 11:1 A C c 1 24 22 B C a 1 24 2
Ma3(AA)(AB) 48 46 2 23:1 A C c 1 12 46 B Cs a 1 12 2
Ma3(AB)2 48 46 2 23:1 A G o 1 12 46 B G a 1 12 2
Ma3(AB)(CD) 96 96 0 1 A C c 1 6 96
Ma2b2c2d 210 192 18 10.7:1 A G c 1 8 192 B Cs a 1 8 18
Ma2b2cde 420 408 12 34:1 A G o 1 4 408 B G a 1 4 12
Ma2b2c(AA) 120 112 8 14:1 A G c 1 8 112 B Cs a 1 8 8
Ma2b2c(AB) 240 236 4 59:1 A C o 1 4 236 B G a 1 4 4
Ma2bcdef 840 840 0 1 A G c 1 2 840
Ma2bcd(AA) 240 234 6 39:1 A G c 1 4 234 B Cs a 1 4 6
Ma2bcd(AB) 480 480 0 1 A G c 1 2 480
Ma2b(AA)2 36 32 4 8:1 A G c 1 16 32 B Cs a 1 16 4
Ma2b(AA)(BB) 72 70 2 35:1 A C c 1 8 70 B C a 1 8 2
Ma2b(AA)(AB) 144 142 2 71:1 A G c 1 4 142 B Cs a 1 4 2
Ma2b(AB)2 144 138 6 23:1 A G o 1 4 138 B G a 1 4 6
Ma2b(AB)(CD) 288 288 0 1 A G c 1 2 288
Mabcdefg 1680 1680 0 1 A G c 1 1 1680
Mabcde(AA) 480 480 0 1 A G c 1 2 480
Mabcde(AB) 960 960 0 1 A G c 1 1 960
Mabc(AA)2 72 66 6 11:1 A C c 1 8 66 B Cs a 1 8 6
Mabc(AA)(BB) 144 144 0 1 A G c 1 4 144
Mabc(AA)(AB) 288 288 0 1 A C c 1 2 288

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A12 (continuacgdo).

COC-7 Capped octahedron
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
Mabc(AB)2 288 276 12 23:1 A G o 1 2 276 B G a 2 12
Mabc(AB)(CD) 576 576 0 1 A C c 1 1 576
A G o 1 48 6 B G a 48 1
Ma(AA)3 9 8 1 9:1.5:1
C Cs c 3 16 2
Ma(AA)2(BB) 23 22 1 22:1 A G c 1 16 22 B Cs a 16 1
Ma(AA)2(AB) 46 44 2 22:1 A G c 1 8 44 C a 8 2
Ma(AA)(BB)(CC) 46 46 0 1 A Gy c 1 8 46
Ma(AA)(BB)(AB) 92 92 0 1 A G c 1 4 92
Ma(AA)(AB)2 92 90 2 45:1 A Cy c 1 4 90 B Cs a 4 2
Ma(AA)(AB)(CD) 184 184 0 1 A G c 1 2 184
A C c 1 6 56 B Cs a 6 4
Ma(AB)3 64 60 4 42:3:1
C G c 3 2 4
Ma(AB)2(CD) 184 180 4 45:1 A C c 1 2 180 B C a 2 4
Ma(AB)(CD)(EF) 368 368 0 1 A Ci c 1 1 368

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A13. CTPR-7 Capped trigonal prism. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

CTPR-7 Capped trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma7 1 0 1 1 A Cov a 2 2520 1
A Ci C 1 720 2 B Cs a 1 720 1
Ma6b 4 2 2 4:2:1
C Cy a 2 360 1
A C c 1 240 6 B Cs a 1 240 3
Ma5b2 12 8 4 12:6:2:1
C G c 2 120 2 D Cyu a 2 120 1
Ma5bc 21 18 3 6:1 A C c 1 120 18 B Cs a 1 120 3
A C1 C 1 240 B Cs a 1 240 2
Ma5(AA) 7 4 3 8:4:1
C Cy a 2 120 1
Ma5(AB) 13 12 1 12:1 A C1 C 1 120 12 B Cs a 1 120 1
A C C 1 144 12 B Cs a 1 144 4
Ma4b3 19 14 5 24:8:2:1
C C, C 2 72 2 D Coy a 2 72 1
A C c 1 48 46 B Cs a 1 48 5
Ma4b2c 54 48 6 92:10:2:1
C C, C 2 24 2 D Coy a 2 24 1
Ma4bcd 105 102 3 34:1 A C c 1 24 102 B Cs a 1 24 3
A C1 C 1 48 28 B Cs a 1 48 4
Ma4db(AA) 33 28 5 56:8:1
C Ca a 2 24 1
Ma4b(AB) 65 64 1 64:1 A C c 1 24 64 B Cs a 1 24
Ma3b3c 70 64 6 10.7:1 A C c 1 36 64 B Cs a 1 36
A C c 1 24 92 B Cs a 1 24 10
Ma3b2c2 108 98 10 30.7:3.3:1
C C c 2 12 6
Ma3b2cd 210 204 6 34:1 A C c 1 12 204 B Cs a 1 12 6

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A13 (continuacgdo).

CTPR-7 Capped trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A G o 1 24 56 B G a 1 24 8
Ma3b2(AA) 66 58 8 56:8:1
C C c 2 12 2
Ma3b2(AB) 130 128 2 64:1 A G o 1 12 128 B G a 1 12 2
Ma3bcde 420 420 0 1 A Cy c 1 6 420
Ma3bc(AA) 130 124 6 20.7:1 A G o 1 12 124 B G a 1 12 6
Ma3bc(AB) 260 260 0 1 A Ci c 1 6 260
A G c 1 48 16 B Cs a 1 48 3
Ma3(AA)2 23 18 5 16:3:1:1
c' G o 2 24 2 c" Co a 2 24 2
Ma3(AA)(BB) 42 36 6 6:1 A Gy c 1 24 36 B Cs a 1 24 6
Ma3(AA)(AB) 84 82 2 41:1 A C o 1 12 82 B G a 1 12 2
A C c 1 12 76 B' C c 2 6 8
Ma3(AB)2 88 84 4 19:1:1
B" Cs a 1 12 4
Ma3(AB)(CD) 168 168 0 1 A Gy c 1 6 168
A G c 1 8 300 B Cs a 1 8 12
Ma2b2c2d 318 306 12 100:4:1
C G c 2 4 6
Ma2b2cde 630 624 6 104:1 A Gy c 1 4 624 B Cs a 1 4 6
A G c 1 8 184 B Cs a 1 8 10
Ma2b2c(AA) 196 186 10 184:10:1
C C c 2 4 2
Ma2b2c(AB) 390 388 2 194:1 A Ci c 1 4 388 B Cs a 1 4 2
Ma2bcdef 1260 1260 0 1 A Gy c 1 2 1260
Ma2bcd(AA) 390 384 6 64:1 A C c 1 4 384 B Cs a 1 4 6
Ma2bcd(AB) 780 780 0 1 A C c 1 2 780

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A13 (continuacgdo).

CTPR-7 Capped trigonal prism
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G c 1 16 56 B Cs a 1 16 5
Ma2b(AA)2 65 58 7 56:5:1:1 , g
C C c 2 8 2 C Cay a 2 8 2
Ma2b(AA)(BB) 126 118 8 14.8:1 A G c 1 8 118 B Cs a 1 8 8
Ma2b(AA)(AB) 252 250 2 125:1 A C c 1 4 250 B Cs a 1 4 2
A C o 1 4 242 B G a 1 4 6
Ma2b(AB)2 256 250 6 60.5:1.5:1
C C c 2 2 8
Ma2b(AB)(CD) 504 504 0 1 A Cy c 1 2 504
Mabcdefg 2520 2520 0 1 A G o 1 1 2520
Mabcde(AA) 780 780 0 1 A Gy c 1 2 780
Mabcde(AB) 1560 1560 0 1 A G c 1 1 1560
Mabc(AA)2 126 120 6 20:1 A Gy c 1 8 120 B Cs a 8 6
Mabc(AA)(BB) 252 246 6 41:1 A C c 1 4 246 B C a 4 6
Mabc(AA)(AB) 504 504 0 1 A G c 1 2 504
Mabc(AB)2 504 498 6 83:1 A Gy c 1 2 498 B Cs a 1 2 6
Mabc(AB)(CD) 1008 1008 0 1 A G c 1 1 1008
A C c 1 48 12 B' (o8 a 1 48 1
Ma(AA)3 15 12 3 12:1:1
B" Co a 2 24 2
A G c 1 16 38 B Cs a 1 16 3
Ma(AA)2(BB) 43 38 5 38:3:1
C Ca a 2 8 2
Ma(AA)2(AB) 84 82 2 41:1 A Gy c 1 8 82 B Cs a 8 2
Ma(AA)(BB)(CC) 84 78 6 13:1 A Gy c 1 8 78 B Cs a 8 6
Ma(AA)(BB)(AB) 168 166 2 83:1 A C c 1 4 166 B C a 4 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A13 (continuacgdo).

CTPR-7 Capped trigonal prism
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
A C c 1 4 162 B Cs 4 4
Ma(AA)(AB)2 170 166 4 81:2:1
C G c 2 2 4
Ma(AA)(AB)(CD) 336 336 0 1 A C o 1 2 336
Ma(AB)3 112 110 2 55:1 A C c 1 6 110 B G 6
Ma(AB)2(CD) 336 334 2 167:1 A G c 1 2 334 B Cs 2
Ma(AB)(CD)(EF) 672 672 0 1 A G c 1 1 672

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A14. HP-7 Heptagon. Total é o nimero de estereocisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisdmeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HP-7 Heptagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma7 1 0 1 1 A D7n a 14 360 1
Ma6b 1 0 1 1 A Ca a 2 360 1
Ma5h2 3 0 3 1 A Cav a 2 120 3
Ma5bc 3 0 3 1 A C a 1 120 3
Ma5(AA) 1 0 1 1 A Cav a 2 120 1
Ma5(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 120 1
Ma4b3 4 0 4 1.5:1 A Cov a 2 72 3 B Cs a 1 144 1
Madb2c 9 0 9 4:1 A Cs a 1 48 6 Cav a 2 24
Ma4bcd 15 0 15 1 A Cs a 1 24 15
Ma4db(AA) 3 0 3 4:1 A Cs a 1 48 2 B Cav a 2 24 1
Ma4b(AB) 5 0 5 A C a 1 24
Ma3b3c 10 0 10 A C a 1 36 10
Ma3b2c2 18 0 18 4:1 A Cs a 1 24 12 B Cav a 2 12 6
Ma3b2cd 30 0 30 1 A C a 1 12 30
Ma3b2(AA) 6 0 6 4:1 A Cs a 1 24 4 B Cav a 2 12 2
Ma3b2(AB) 10 0 10 1 A Cs a 1 12 10
Ma3bcde 60 0 60 1 A C a 1 6 60
Ma3bc(AA) 10 0 10 1 A Cs a 1 12 10
Ma3bc(AB) 20 0 20 1 A C a 1 6 20
Ma3(AA)2 2 0 2 1 A Cav a 2 24 2
Ma3(AA)(BB) 2 0 2 1 A Cs a 1 24 2
Ma3(AA)(AB) 4 0 4 1 A C a 1 12 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A14 (continuacgdo).

HP-7 Heptagon
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW Subset Group 1 RCW #
Ma3(AB)2 6 0 1:1 A' Cs a 1 12 2 A" Cay a 6 4
Ma3(AB)(CD) 8 0 8 1 A Cs a 1 6
Ma2b2c2d 48 0 48 14:1 A Cs a 1 8 42 B Cay a 4 6
Ma2b2cde 90 0 90 1 A Cs a 1 4 90
Ma2b2c(AA) 16 0 16 14:1 A Cs a 1 8 14 B Cay a 4 2
Ma2b2c(AB) 30 0 30 1 A Cs a 1 4 30
Ma2bcdef 180 0 180 1 A Cs a 1 2 180
Ma2bcd(AA) 30 0 30 1 A Cs a 1 4 30
Ma2bcd(AB) 60 0 60 1 A Cs a 1 2 60
Ma2b(AA)2 4 0 4 2:1 A Cs a 1 16 2 B Cav a 8 2
Ma2b(AA)(BB) 6 0 6 1 A C a 1 8
Ma2b(AA)(AB) 12 0 12 1 A Cs a 1 4 12
Ma2b(AB)2 14 0 14 5:1 A Cs a 1 4 10 B Cov a 2 4
Ma2b(AB)(CD) 24 0 24 1 A Cs a 1 2 24
Mabcdefg 360 0 360 1 A Cs a 1 1 360
Mabcde(AA) 60 0 60 1 A Cs a 1 2 60
Mabcde(AB) 120 0 120 1 A Cs a 1 1 120
Mabc(AA)2 6 0 6 1 A Cs a 1 8 6
Mabc(AA)(BB) 12 0 12 1 A Cs a 1 4 12
Mabc(AA)(AB) 24 0 24 1 A Cs a 1 2 24
Mabc(AB)2 24 0 24 1 A Cs a 1 2 24
Mabc(AB)(CD) 48 0 48 1 A C a 1 1 48

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A14 (continuacgdo).

HP-7 Heptagon
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Set Subsets
Formula* RCP

Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #

Ma(AA)3 1 0 1 1 A Cov a 2 24 1
Ma(AA)2(BB) 2 0 2 2:1 A C a 1 16 1 B Cav 8 1

Ma(AA)2(AB) 3 0 3 A C a 1 8 3

Ma(AA)(BB)(CC) 3 0 3 A Cs a 1 8 3

Ma(AA)(BB)(AB) 6 0 6 1 A Cs a 1 4 6
Ma(AA)(AB)2 7 0 7 5:1 A C a 1 4 5 B Cov 2 2

Ma(AA)(AB)(CD) 12 0 12 1 A Cs a 1 2 12

Ma(AB)3 4 0 4 1 A Cs a 1 6 4

Ma(AB)2(CD) 12 0 12 1 A Cs a 1 2 12

Ma(AB)(CD)(EF) 24 0 24 1 A Cs a 1 1 24

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A15. HPY-7 Hexagonal pyramid. Total é o nimero de estereoisomeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o numero de estereoisdmeros do subconjunto.

HPY-7 Hexagonal pyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma7 1 0 1 1 A Cev a 6 840 1
Mabb 2 0 2 6:1 A Cs a 1 720 1 B Cev a 6 120 1
Ma5b2 4 0 4 6:1 A Cs a 1 240 3 B Cov a 2 120 1
Ma5bc 7 4 3 1.3:1 A C c 1 120 4 B Cs a 1 120 3
Ma5(AA) 2 0 2 1 A Cs a 1 240 2
Ma5(AB) 4 2 2 1:1 A' C c 1 120 2 A" Cs a 1 120 2
A Cs a 1 144 3 B C C 1 144 2
Ma4b3 7 2 5 9:6:1.5:1
C Cy a 2 72 1 Cav a 3 48 1
A C1 C 1 48 12 B Cs a 1 48 5
Ma4db2c 18 12 6 24:10:1
C Cy a 2 24 1
Ma4bcd 35 32 3 10.7:1 A C c 1 24 32 B Cs a 1 24 3
Ma4db(AA) 10 8 2 4:1 A C c 1 48 8 B Cs a 1 48 2
Ma4b(AB) 20 18 2 9:1 A C c 1 24 18 B Cs a 1 24 2
A C c 1 36 18 B Cs a 1 36 5
Ma3b3c 24 18 6 54:15:1
C Cav a 3 12 1
A C1 C 1 24 24 B Cs a 1 24 10
Ma3b2c2 36 26 10 24:10:1
C G c 2 12 2
Ma3b2cd 70 64 6 10.7:1 A C c 1 12 64 B Cs a 1 12 6
Ma3b2(AA) 20 16 4 4:1 A C c 1 24 16 Cs a 1 24 4
Ma3b2(AB) 40 36 4 9:1 A C c 1 12 36 B Cs a 1 12 4
Ma3bcde 140 140 0 1 A C c 1 6 140
Ma3bc(AA) 40 40 0 1 A Ci c 1 12 40

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A15 (continuacgdo).

HPY-7 Hexagonal pyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3bc(AB) 80 80 0 1 A Ci c 1 6 80
A G c 1 48 4 B Cs a 1 48 1
Ma3(AA)2 6 4 2 8:2:1
C Co a 2 24 1
Ma3(AA)(BB) 11 10 1 10:1 A Gy c 1 24 10 B Cs a 1 24 1
Ma3(AA)(AB) 22 22 0 1 A Gy c 1 12 22
A C o 1 12 18 B G a 1 12 3
Ma3(AB)2 23 20 3 18:3:1
C C2 c 2 6 2
Ma3(AB)(CD) 44 44 0 1 A G c 1 6 44
A G c 1 8 92 B Cs a 1 8 12
Ma2b2c2d 106 94 12 92:12:1
C G o 2 4 2
Ma2b2cde 210 204 6 34:1 A Cy c 1 4 204 B Cs a 1 4 6
Ma2b2c(AA) 60 56 4 14:1 A G c 1 8 56 B Cs a 1 8 4
Ma2b2c(AB) 120 116 4 29:1 A C o 1 4 116 B G a 1 4 4
Ma2bcdef 420 420 0 1 A Gy c 1 2 420
Ma2bcd(AA) 120 120 0 1 A G c 1 4 120
Ma2bcd(AB) 240 240 0 1 A Gy c 1 2 240
A G o 1 16 14 B G a 1 16 2
Ma2b(AA)2 17 14 3 28:4:1
C Coy a 2 8 1
Ma2b(AA)(BB) 33 32 1 32:1 A C c 1 8 32 B Cs a 1 8 1
Ma2b(AA)(AB) 66 66 0 1 A G c 1 4 66
A C o 1 4 60 B G a 1 4 5
Ma2b(AB)2 67 62 5 60:5:1
C C C 2 2 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A15 (continuacgdo).

HPY-7 Hexagonal pyramid
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2b(AB)(CD) 132 132 0 1 A G c 1 2 132
Mabcdefg 840 840 0 1 A C c 1 1 840
Mabcde(AA) 240 240 0 1 A C o 1 2 240
Mabcde(AB) 480 480 0 1 A C c 1 1 480
Mabc(AA)2 33 30 3 10:1 A C c 1 8 30 B G 8 3
Mabc(AA)(BB) 66 66 0 1 A C o 1 4 66
Mabc(AA)(AB) 132 132 0 1 A C c 1 2 132
Mabc(AB)2 132 126 6 21:1 A C c 1 2 126 B Cs 2 6
Mabc(AB)(CD) 264 264 0 1 A C c 1 1 264
A C c 1 48 2 B Cs 48 1
Ma(AA)3 4 2 2 6:3:1
C Cav a 3 16 1
Ma(AA)2(BB) 10 8 2 4:1 A C c 1 16 8 B G 16 2
Ma(AA)2(AB) 20 18 2 9:1 A C c 1 8 18 B Cs 8 2
Ma(AA)(BB)(CC) 20 20 0 A C c 1 8 20
Ma(AA)(BB)(AB) 40 40 0 A G c 1 4 40
Ma(AA)(AB)2 40 36 4 9:1 A C c 1 4 36 B G 4 4
Ma(AA)(AB)(CD) 80 80 0 1 A C o 1 2 80
A C C 1 6 22 B Cs 6 4
Ma(AB)3 28 24 4 33:6:1
C G c 3 2 2
Ma(AB)2(CD) 80 76 4 19:1 A C c 1 2 76 B C 2 4
Ma(AB)(CD)(EF) 160 160 0 1 A C c 1 1 160

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A16. PBPY-7 Pentagonal bipyramid. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

PBPY-7 Pentagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma7 1 0 1 1 A Dsn a 10 504 1
Mabb 2 0 2 2.5:1 A Cov a 2 360 1 B Csv a 5 144
A Cs a 1 240 1 A" Co a 2 120 2
Ma5b2 4 0 4 10:10:1
B Dsh a 10 24 1
Ma5bc 5 0 5 20:1 A Cs a 1 120 4 B Csy a 5 24
Ma5(AA) 2 0 2 2:1 A Cs a 1 240 1 B Cov a 2 120
Ma5(AB) 3 0 3 1 A Cs a 1 120 3
Ma4b3 5 0 5 1.3:1 A Cs a 1 144 2 B Cov a 2 72 3
A Cs a 1 48 5 B C C 1 48 4
Madb2c 12 4 8 3.3:2.7:1
C Cu a 2 24 3
Ma4dbcd 21 12 9 1.3:1 A C1 C 1 24 12 Cs a 1 24 9
A C c 1 48 4 B Cs a 1 48 3
Ma4db(AA) 8 4 4 8:6:1
C Cyy a 2 24 1
Ma4b(AB) 15 10 5 2:1 A Ci C 1 24 10 B Cs a 1 24 5
Ma3b3c 14 4 10 2.5:1 A G a 1 36 10 B C C 1 36 4
A C1 C 1 24 12 B Cs a 1 24 6
Ma3b2c2 24 12 12 4:2:1
C Co a 2 12 6
Ma3b2cd 42 28 14 2:1 A C1 C 1 12 28 B Cs a 1 12 14
A C C 1 24 10 B Cs a 1 24 4
Ma3b2(AA) 16 10 6 10:4:1
C Coy a 2 12 2
Ma3b2(AB) 30 22 8 2.8:1 A C C 1 12 22 B Cs a 1 12 8
Ma3bcde 84 72 12 6:1 A C c 1 6 72 B Cs a 1 6 12

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A16 (continuacgdo).

PBPY-7 Pentagonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3bc(AA) 30 24 6 4:1 A G o 1 12 24 B G a 1 12 6
Ma3bc(AB) 60 54 6 9:1 A C c 1 6 54 B Cs a 1 6 6
A’ G o 1 48 A" G o 2 24 4
Ma3(AA)2 8 6 2 4:4:2:1
B Cs a 1 48 1 C Cay a 2 24 1
Ma3(AA)(BB) 11 8 3 2.7:1 A G c 1 24 B Cs a 1 24 3
Ma3(AA)(AB) 22 18 4 4.5:1 A C c 1 12 18 B C a 1 12 4
A C c 1 12 16 B C c 2 6 8
Ma3(AB)2 27 24 3 16:4:1:1 , i
C Cs a 1 12 1 C Coy a 2 6 2
Ma3(AB)(CD) 44 40 4 10:1 A Gy c 1 6 40 B Cs a 1 6 4
A G c 1 8 48 B Cs a 1 8 12
Ma2b2c2d 66 48 18 16:4:1
C Ca a 2 4 6
Ma2b2cde 126 108 18 6:1 A G c 1 4 108 B Cs a 1 4 18
A C c 1 8 38 B Cs a 1 8 6
Ma2b2c(AA) 46 38 8 38:6:1
C Co a 2 4 2
Ma2b2c(AB) 90 80 10 8:1 A Ci c 1 4 80 B Cs a 1 4 10
Ma2bcdef 252 240 12 20:1 A Gy c 1 2 240 B Cs a 1 2 12
Ma2bcd(AA) 90 84 6 14:1 A G c 1 4 84 B Cs a 1 4 6
Ma2bcd(AB) 180 174 6 29:1 A Gy c 1 2 174 B Cs a 1 2 6
A G o 1 16 12 B' G o 2 8 4
Ma2b(AA)2 19 16 3 24:4:4:1 "
B Cs a 1 16 2 C Ca a 2 8 1
Ma2b(AA)(BB) 33 30 3 10:1 A Ci c 1 8 30 B Cs a 1 8 3
Ma2b(AA)(AB) 66 62 4 15.5:1 A C c 1 4 62 B C a 1 4 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A16 (continuacgdo).

PBPY-7 Pentagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 4 58 B G o 2 2 8
Ma2b(AB)2 71 66 5 58:4:3:1
C Cs a 1 4 3 D Cay a 2 2 2
Ma2b(AB)(CD) 132 128 4 32:1 A G c 1 2 128 B Cs a 1 2 4
Mabcdefg 504 504 0 1 A Cy c 1 1 504
Mabcde(AA) 180 180 0 A G c 1 2 180
Mabcde(AB) 360 360 0 A G c 1 1 360
Mabc(AA)2 33 30 3 10:1 A Gy c 1 8 30 B Cs a 1 8 3
Mabc(AA)(BB) 66 66 0 1 A G c 1 4 66
Mabc(AA)(AB) 132 132 0 1 A Cy c 1 2 132
Mabc(AB)2 132 126 6 21:1 A C o 1 2 126 B G a 1 2 6
Mabc(AB)(CD) 264 264 0 1 A Gy c 1 1 264
A C c 1 48 2 B' C c 2 24 2
Ma(AA)3 5 4 1 2:1:1
B" Cs a 1 48 1
A C c 1 16 10 B' C c 2 8 2
Ma(AA)2(BB) 13 12 1 10:1:1
B" Cs a 1 16 1
Ma(AA)2(AB) 24 22 2 11:1 A Gy c 1 8 22 B Cs a 1 8 2
Ma(AA)(BB)(CC) 24 24 0 1 A G c 1 8 24
Ma(AA)(BB)(AB) 48 48 0 1 A G c 1 4 48
A G o 1 4 44 B' G o 2 2 4
Ma(AA)(AB)2 50 48 2 22:1:1 "
B Cs a 1 4 2
Ma(AA)(AB)(CD) 96 96 0 1 A Gy c 1 2 96
Ma(AB)3 32 28 4 7:1 A C o 1 6 28 B G a 1 6 4
Ma(AB)2(CD) 96 92 4 23:1 A Ci c 1 2 92 B Cs a 1 2 4
Ma(AB)(CD)(EF) 192 192 0 1 A G c 1 1 192

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A17. BTPR-8 Biaugmented trigonal prism. Total € o niUmero de estereoisdbmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma
dos estereoisémeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus
grupos pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, ¥ identifica a quiralidade do subconjunto, ¢
identifica o niUmero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o niUmero de estereoisdmeros do subconjunto.

BTPR-8 Biaugmented trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Cov a 2 20160 1
Ma7b 4 2 2 1:1 A C1 C 1 5040 2 A" Cs a 1 5040 2
A C C 1 1440 10 B Cs a 1 1440 2
Ma6b2 16 12 4 10:2:1:1
c C c 2 720 2 c" Co a 2 720 2
Ma6bc 28 26 2 13:1 A C C 1 720 26 B Cs a 1 720 2
A C C 1 1440 6 B Cs a 1 1440 2
Ma6(AA) 9 6 3 12:4:1
C Cov a 2 720 1
Ma6(AB) 17 16 1 16:1 A C C 1 720 16 B Cs a 1 720
Ma5b3 28 22 6 3.7:1 A C1 C 1 720 22 B Cs a 1 720 6
Ma5b2c 84 78 6 13:1 A C C 1 240 78 B Cs a 1 240 6
Ma5bcd 168 168 0 1 A C c 1 120 168
Ma5b(AA) 51 46 5 9.2:1 A C c 1 240 46 B Cs a 1 240 5
Ma5b(AB) 102 102 0 1 A C c 1 120 102
A C c 1 576 28 B Cs a 1 576 4
Ma4b4a 38 32 6 28:4:2:1
C G c 2 288 4 D Cy a 2 288 2
Ma4b3c 140 134 6 22.3:1 A C1 C 1 144 134 B Cs a 1 144
Madb2c2 516 204 1 A C c 1 96 194 B Cs a 1 96 10
194:10:5:1 C C c 2 48 10 D Co a 2 48 2
Ma4b2cd 420 414 6 69:1 A C c 1 48 414 B Cs a 1 48 6
A C c 1 96 118 B G a 1 96 8
Ma4db2(AA) 129 120 9 236:16:2:1
C (o) c 2 48 2 D Ca a 2 48 1
Ma4b2(AB) 255 252 3 84:1 A C C 1 48 252 B Cs a 1 48 3

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A17 (continuacgdo).

BTPR-8 Biaugmented trigonal prism

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4bcde 840 840 0 1 A G c 1 24 840
Ma4bc(AA) 255 250 5 50:1 A C c 1 48 250 B Cs a 1 48 5
Ma4bc(AB) 510 510 0 1 A G o 1 24 510
A Ci c 1 192 32 B Cs a 1 192 4
Ma4(AA)2 44 38 6 32:4:3:1
C C c 2 96 6 D Cyy a 2 96 2
Ma4(AA)(BB) 80 74 6 12.3:1 A C c 1 9 74 B C a 1 96 6
Ma4(AA)(AB) 160 158 2 79:1 A Gy c 1 48 158 B Cs a 1 48 2
A G o 1 48 146 B G o 2 24 16
Ma4(AB)2 168 162 6 24.3:1.3:1
C Cs a 1 48 6
Ma4(AB)(CD) 320 320 0 1 A G c 1 24 320
Ma3b3c2 280 268 12 22.3:1 A Gy c 1 72 268 B Cs a 1 72 12
Ma3b3cd 560 560 0 1 A G c 1 36 560
Ma3b3(AA) 170 160 10 16:1 A G o 1 72 160 B G a 1 72 10
Ma3b3(AB) 340 340 0 1 A Gy c 1 36 340
Ma3b2c2d 840 828 12 69:1 A C c 1 24 828 B Cs a 1 24 12
Ma3b2cde 1680 1680 0 1 A Gy c 1 12 1680
Ma3b2c(AA) 510 500 10 50:1 A C c 1 24 500 B Cs a 1 24 10
Ma3b2c(AB) 1020 1020 0 1 A Gy c 1 12 1020
Ma3bcdef 3360 3360 0 1 A Gy c 1 6 3360
Ma3bcd(AA) 1020 1020 0 1 A Ci c 1 12 1020
Ma3bcd(AB) 2040 2040 0 1 A Gy c 1 6 2040
Ma3b(AA)2 160 150 10 15:1 A G c 1 48 150 B Cs a 1 48 10

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A17 (continuacgdo).

BTPR-8 Biaugmented trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b(AA)(BB) 320 312 8 39:1 A C c 1 24 312 B G a 1 24 8
Ma3b(AA)(AB) 640 640 0 1 A C c 1 12 640
Ma3b(AB)2 640 628 12 52.3:1 A G o 1 12 628 B Cs a 1 12 12
Ma3b(AB)(CD) 1280 1280 0 1 A C c 1 6 1280
A Ci c 1 16 1224 B Cs a 1 16 24
Ma2b2c2d2 1272 1248 24 102:2:1
C G c 2 8 24
Ma2b2c2de 2520 2508 12 209:1 A Gy c 1 8 2508 B Cs a 8 12
A C o 1 16 744 B G a 16 18
Ma2b2c2(AA) 768 750 18 248:6:1
C C c 2 8 6
Ma2b2c2(AB) 1530 1524 6 254:1 A C o 1 8 1524 B G a 1 8 6
Ma2b2cdef 5040 5040 0 1 A Gy c 1 4 5040
Ma2b2cd(AA) 1530 1520 10 152:1 A G c 1 8 1520 B Cs a 1 8 10
Ma2b2cd(AB) 3060 3060 0 1 A G c 1 4 3060
A G c 1 32 224 B Cs a 1 32 8
Ma2b2(AA)2 248 236 12 112:4:3:1
C G o 2 16 12 D Cy a 2 16 4
Ma2b2(AA)(BB) 480 468 12 39:1 A Gy c 1 16 468 B Cs a 1 16 12
Ma2b2(AA)(AB) 960 956 4 239:1 A Ci c 1 8 956 B Cs a 1 8 4
A G c 1 8 932 B G c 2 4 32
Ma2b2(AB)2 976 964 12 77.7:1.3:1
C Cs a 1 8 12
Ma2b2(AB)(CD) 1920 1920 0 1 A Gy c 1 4 1920
Ma2bcdefg 10080 10080 0 1 A Gy c 1 2 10080
Ma2bcde(AA) 3060 3060 0 1 A C c 1 4 3060

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A17 (continuacgdo).

BTPR-8 Biaugmented trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2bcde(AB) 6120 6120 0 1 A G o 1 2 6120
Ma2bc(AA)2 480 470 10 47:1 A C c 1 16 470 B Cs a 16 10
Ma2bc(AA)(BB) 960 952 8 119:1 A G c 1 8 952 B Cs a 8 8
Ma2bc(AA)(AB) 1920 1920 0 1 A C c 1 4 1920
Ma2bc(AB)2 1920 1908 12 159:1 A C c 1 4 1908 B Cs a 1 4 12
Ma2bc(AB)(CD) 3840 3840 0 1 A Ci c 1 2 3840
A G c 1 96 46 B Cs a 1 96 3
Ma2(AA)3 53 48 5 46:3:1:1
c G c 2 48 2 c" Co a 2 48 2
A G c 1 32 146 B Cs a 1 32 5
Ma2(AA)2(BB) 155 148 7 146:5:1:1 , 3}
C G c 2 16 2 C Co a 2 16 2
Ma2(AA)2(AB) 306 302 4 75.5:1 A Gy c 1 16 302 B Cs a 1 16 4
Ma2(AA)(BB)(CC) 306 300 6 50:1 A Ci c 1 16 300 B Cs a 1 16 6
Ma2(AA)(BB)(AB) 612 610 305:1 A C c 1 8 610 B Cs a 1 8 2
A C c 1 8 600 B (o8 a 1 8 8
Ma2(AA)(AB)2 616 608 8 150:2:1
C G c 2 4 8
Ma2(AA)(AB)(CD) 1224 1224 0 1 A Gy c 1 4 1224
Ma2(AB)3 408 402 6 67:1 A G o 1 12 402 B G a 12 6
Ma2(AB)2(CD) 1224 1218 6 203:1 A Gy c 1 4 1218 Cs a 4 6
Ma2(AB)(CD)(EF) 2448 2448 0 1 A G c 1 2 2448
Mabcdefgh 20160 20160 0 1 A Cy c 1 1 20160
Mabcdef(AA) 6120 6120 0 1 A Gy c 1 2 6120
Mabcdef(AB) 12240 12240 0 1 A G o 1 1 12240

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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BTPR-8 Biaugmented trigonal prism
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Mabcd(AA)2 960 960 0 1 A C o 1 8 960
Mabcd(AA)(BB) 1920 1920 0 1 A C c 1 4 1920
Mabcd(AA)(AB) 3840 3840 0 1 A C o 1 2 3840
Mabcd(AB)2 3840 3840 0 1 A C c 1 2 3840
Mabcd(AB)(CD) 7680 7680 0 1 A C c 1 1 7680
Mab(AA)3 102 96 6 16:1 A C c 1 48 96 B Cs 48 6
Mab(AA)2(BB) 306 298 8 37.3:1 A C c 1 16 298 B G 16 8
Mab(AA)2(AB) 612 612 0 1 A C c 1 8 612
Mab(AA)(BB)(CC) 612 606 6 101:1 A C c 1 8 606 B G 8 6
Mab(AA)(BB)(AB) 1224 1224 0 1 A G c 1 4 1224
Mab(AA)(AB)2 1224 1214 10 121.4:1 A C c 1 4 1214 B Cs 4 10
Mab(AA)(AB)(CD) 2448 2448 0 1 A C c 1 2 2448
Mab(AB)3 816 816 0 1 A C c 1 6 816
Mab(AB)2(CD) 2448 2448 0 1 A C c 1 2 2448
Mab(AB)(CD)(EF) 4896 4896 0 1 A C o 1 1 4896
A C c 1 384 4 B C 192 6
M(AA)4 11 10 1 4:3:1
C Cs a 1 384 1
M(AA)3(BB) 32 30 15:1 A C c 1 96 30 B Cs 96 2
M(AA)3(AB) 64 62 2 31:1 A C c 1 48 62 G 48 2
A C C 1 64 40 B G 32 12
M(AA)2(BB)2 54 52 2 20:3:1
C Cs a 1 64 2
M(AA)2(BB)(CC) 9% 94 2 47:1 A C c 1 32 94 B C 32 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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BTPR-8 Biaugmented trigonal prism
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group c RCW
M(AA)2(BB)(AB) 192 190 2 95:1 A G c 1 16 190 B C 1 16 2
A C c 1 16 178 B C 2 8 24
M(AA)2(AB)2 204 202 2 89:6:1
C Cs a 1 16 2
M(AA)2(AB)(CD) 384 384 0 1 A C c 1 8 384
M(AA)(BB)(CC)(DD) 192 192 0 1 A G c 1 16 192
M(AA)(BB)(CC)(AB) 384 384 0 1 A C o 1 8 384
M(AA)(BB)(AB)2 384 380 4 95:1 A C c 1 8 380 B G 1 8 4
M(AA)(BB)(AB)(CD) 768 768 0 1 A G c 1 4 768
M(AA)(AB)3 256 252 4 63:1 A C c 1 12 252 B G 12 4
M(AA)(AB)2(CD) 768 764 4 191:1 A C c 1 4 764 B C 4 4
M(AA)(AB)(CD)(EF) 1536 1536 0 1 A C c 1 2 1536
M(AB)4 140 140 0 9.7:1 A C c 1 24 116 B C 2 12 24
M(AB)3(CD) 512 512 0 1 A G c 1 6 512
M(AB)2(CD)2 792 792 0 31:1 A C c 1 4 744 B C 2 2 48
M(AB)2(CD)(EF) 1536 1536 0 1 A C o 1 2 1536
M(AB)(CD)(EF)(GH) 3072 3072 0 1 A C c 1 1 3072

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A18. CU-8 Cube. Total é o nimero de estereoisémeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisdmeros quirais
(c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.) e
ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, G identifica o nimero de
simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

CU-8 Cube
Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A On a 24 1680 1
Ma7b 1 0 1 1 A Cav a 3 1680 1
Mab6b2 3 0 3 6:1 A Ca a 2 720 2 B D3d a 6 240
Ma6bc 3 0 3 6:1 A Cs a 1 720 2 B Csy a 3 240
Ma6(AA) 1 0 1 1 A Cav a 2 720 1
Ma6(AB) 1 0 1 1 A Cs a 1 720 1
Ma5b3 3 0 3 6:1 A Cs a 1 720 2 B Csy a 3 240 1
Ma5b2c 7 2 5 2.5:1 A Cs a 1 240 5 B C: c 1 240 2
Ma5bcd 14 8 6 1.3:1 A C o 1 120 8 B Cs a 1 120 6
Ma5b(AA) 3 2 1 2:1 A C o 1 240 2 B Cs a 1 240 1
Ma5b(AB) 6 4 2 2:1 A C: o 1 120 4 B Cs a 1 120 2
A C c 2 288 2 A" Cs a 1 576 1
Madbd 7 2 5 12;;:21:4:3 B Ca a 3 192 1 C Ca a 4 144 1
c" Dan a 4 144 1 Tq a 12 48 1
A C c 1 144 6 B Cs a 1 144 5
Ma4b3c 13 6 7 9:7.5:1
C Csv a 3 48 2
A C o 1 96 8 B Cs a 1 96 5
Madb2c2 22 12 10 16:%(1):4:4 c G c 2 48 4 cC'" G a 2 48 4
D Con a 2 48 1
Madb2cd 35 26 9 2.9:1 A C o 1 48 26 B Cs a 1 48
A C: o 1 96 4 B Cs a 1 96
Ma4db2(AA) 9 6 3 8:4:2:1
C C c 2 48 2 D Cov a 2 48

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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CU-8 Cube
Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4b2(AB) 15 12 3 4:1 A G o 1 48 12 B G a 1 48 3
Madbcde 70 64 6 10.7:1 A Cy c 1 24 64 B Cs a 1 24 6
Ma4dbc(AA) 15 14 1 14:1 A G o 1 48 14 B G a 1 48 1
Ma4bc(AB) 30 28 2 14:1 A C c 1 24 28 B Cs a 1 24 2
A C c 2 96 2 B Cay a 2 96 1
Ma4(AA)2 4 2 2 4:2:1
C Dan a 4 48 1
A C c 1 96 2 B Cs a 1 96 1
Ma4(AA)(BB) 4 2 2 4:2:1
C Ca a 2 48 1
Ma4(AA)(AB) 7 6 1 6:1 A Gy c 1 48 6 B Cs a 48 1
A G o 2 24 6 B G o 48 2
Ma4(AB)2 11 8 3 6:4:2:1:1 C Cs a 1 48 1 D' Ca a 24 1
D" Can a 2 24 1
Ma4(AB)(CD) 14 12 2 6:1 A Gy c 1 24 12 B Cs a 24 2
A G o 1 72 14 B G a 72 9
Ma3b3c2 24 14 10 42:27:1
C Cay a 3 24 1
A G c 1 36 36 B Cs a 1 36 10
Ma3b3cd 48 36 12 54:15:1
C Cay a 3 12 2
Ma3b3(AA) 10 8 2 4:1 A Gy c 1 72 8 B Cs a 1 72 2
Ma3b3(AB) 20 16 4 4:1 A Ci c 1 36 16 B Cs a 1 36 4
Ma3b2c2d 70 56 14 4:1 A Gy c 1 24 56 B Cs a 1 24 14
Ma3b2cde 140 128 12 10.7:1 A G o 1 12 128 B Cs a 1 12 12
Ma3b2c(AA) 30 28 2 14:1 A Ci c 1 24 28 B Cs a 1 24 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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CU-8 Cube
Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b2c(AB) 60 56 4 14:1 A G c 1 12 56 B Cs a 1 12 4
Ma3bcdef 280 280 0 A G c 1 6 280
Ma3bcd(AA) 60 60 0 A G c 1 12 60
Ma3bcd(AB) 120 120 0 A G c 1 6 120
Ma3b(AA)2 7 6 1 6:1 A G c 1 48 6 B Cs a 1 48 1
Ma3b(AA)(BB) 14 14 0 1 A G c 1 24 14
Ma3b(AA)(AB) 28 28 0 1 A G c 1 12 28
Ma3b(AB)2 28 26 2 13:1 A G c 1 12 26 B Cs a 1 12 2
Ma3b(AB)(CD) 56 56 0 1 A G c 1 6 56
A G c 1 16 80 B Cs a 1 16 15
Ma2b2c2d2 114 92 22 so:%f 031 ¢ C c 2 8 12 D Cav a 2 8 6
' E G a 1 16 1
Ma2b2c2de 210 192 18 10.7:1 A G c 1 8 192 B Cs a 1 8 18
A G c 1 16 36 B Cs a 1 16 6
Ma2b2c2(AA) 48 42 6 12:2:1
C C c 2 8 6
Ma2b2c2(AB) 90 84 6 14:1 A G c 1 8 84 B Cs a 1 8 6
Ma2b2cdef 420 408 12 34:1 A G c 1 4 408 B Cs a 1 4 12
Ma2b2cd(AA) 90 88 2 44:1 A G c 1 8 88 B Cs a 1 8 2
Ma2b2cd(AB) 180 176 4 44:1 A G c 1 4 176 B Cs a 1 4 4
A G c 1 32 4 B C c 2 16 6
Ma2b2(AA)2 15 10 5 8:6:4:2:1 | C Cs a 1 32 2 D Cav a 2 16 2
E Con a 2 16 1

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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CU-8 Cube
Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 16 16 B G a 1 16 4
Ma2b2(AA)(BB) 22 18 4 16:4:1
C C c 2 8 2
Ma2b2(AA)(AB) 42 40 2 20:1 A G c 1 8 40 B Cs a 1 8 2
A C c 1 8 28 B C c 2 4 14
Ma2b2(AB)2 50 42 8 28:7:5:1:1 C Cs a 1 8 5 D' Cy a 2 4 2
D" G a 1 8 1
Ma2b2(AB)(CD) 84 80 4 20:1 A C c 1 4 80 B Cs a 1 4 4
Ma2bcdefg 840 840 0 A Ci c 1 2 840
Ma2bcde(AA) 180 180 0 A Gy c 1 4 180
Ma2bcde(AB) 360 360 0 A G c 1 2 360
Ma2bc(AA)2 21 18 3 6:1 A Cy c 1 16 18 B Cs a 1 16 3
Ma2bc(AA)(BB) 42 42 0 1 A G c 1 8 42
Ma2bc(AA)(AB) 84 84 0 1 A Gy c 1 4 84
Ma2bc(AB)2 84 78 6 13:1 A Gy c 1 4 78 B Cs a 1 4 6
Ma2bc(AB)(CD) 168 168 0 1 A G c 1 2 168
A Cs a 1 96 1 B Co a 2 48 1
Ma2(AA)3 4 2 2 3:1.5:1
C D3 c 6 16 2
A' C c 1 32 A" (o8 a 1 32 2
Ma2(AA)2(BB) 7 4 3 4:4:2:1
B G o 2 16 2 Cy a 2 16 1
Ma2(AA)2(AB) 11 10 1 10:1 A Gy c 1 16 10 B Cs a 1 16 1
Ma2(AA)(BB)(CC) 11 8 3 2.7:1 A C c 1 16 8 B C a 1 16 3
Ma2(AA)(BB)(AB) 22 22 0 1 A G c 1 8 22

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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CU-8 Cube
Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A G o 1 8 16 B' G o 4 6
Ma2(AA)(AB)2 25 22 3 5.3:1:1
B" Cs a 1 8 3
Ma2(AA)(AB)(CD) 44 44 0 1 A G c 1 4 44
A C c 1 12 12 B (o8 a 12 2
Ma2(AB)3 16 14 2 18:3:1
C G o 3 4 2
Ma2(AB)2(CD) 44 42 2 21:1 A Gy c 1 4 42 B Cs a 4 2
Ma2(AB)(CD)(EF) 88 88 0 1 A Cy c 1 2 88
Mabcdefgh 1680 1680 0 A G c 1 1 1680
Mabcdef(AA) 360 360 0 A Gy c 1 2 360
Mabcdef(AB) 720 720 0 A G c 1 1 720
Mabcd(AA)2 42 36 6 6:1 A Gy c 1 8 36 B Cs a 8 6
Mabcd(AA)(BB) 84 84 0 1 A G c 1 4 84
Mabcd(AA)(AB) 168 168 0 1 A G c 1 2 168
Mabcd(AB)2 168 156 12 13:1 A Gy c 1 2 156 B Cs a 2 12
Mabcd(AB)(CD) 336 336 0 1 A G c 1 1 336
A C c 1 48 2 B (o8 a 48 1
Mab(AA)3 5 4 1 3:1.5:1
C G c 3 16 2
Mab(AA)2(BB) 11 10 1 10:1 A Gy c 1 16 10 B Cs a 16
Mab(AA)2(AB) 22 20 2 10:1 A G c 1 8 20 B Cs a 8
Mab(AA)(BB)(CC) 22 22 0 1 A G c 1 8 22
Mab(AA)(BB)(AB) 44 44 0 1 A G c 1 4 44
Mab(AA)(AB)2 44 42 2 21:1 A C c 1 4 42 B C a 4 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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CU-8 Cube
Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mab(AA)(AB)(CD) 88 88 0 1 A Ci c 1 2 88
A C c 1 6 24 B G a 1 6 4
Mab(AB)3 32 28 4 18:3:1
C G o 3 2 4
Mab(AB)2(CD) 88 84 4 21:1 A C c 1 2 84 B Cs a 1 2 4
Mab(AB)(CD)(EF) 176 176 0 1 A G c 1 1 176
M(AA)4 0 2 2:1 A Dad a 4 96 1 B Dan a 8 48 1
M(AA)3(BB) 0 2 2:1 A Cs a 1 96 1 B Ca a 2 48 1
M(AA)3(AB) 2 1 2:1 A C c 1 48 2 B C a 1 48 1
A' C c 2 32 2 A" Ca a 2 32 2
M(AA)2(BB)2 5 2 3 4:4:1
B Dan a 4 16 1
A' C c 1 32 2 A" Cs a 1 32 2
M(AA)2(BB)(CC) 5 2 3 4:4:1
B Coy a 2 16 1
M(AA)2(BB)(AB) 9 8 1 8:1 A Gy c 1 16 8 B Cs a 16 1
A C c 2 8 8 B' C c 16 2
M(AA)2(AB)2 14 10 4 8:4:4:1:1 | B" C a 1 16 2 c' Cav a 8 1
c" Con a 2 8 1
M(AA)2(AB)(CD) 18 16 8:1 A C c 1 8 16 B C a 8
M(AA)(BB)(CC)(DD) 9 6 2:1 A Gy c 1 16 6 B Cs a 16
M(AA)(BB)(CC)(AB) 18 18 1 A G c 1 8 18
A C c 1 8 14 B (o8 a 1 8 3
M(AA)(BB)(AB)2 19 16 3 14:3:1
C G o 2 4 2
M(AA)(BB)(AB)(CD) 36 36 0 1 A Ci c 1 4 36

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A18 (continuacgdo).

CU-8 Cube
Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group % RCW
M(AA)(AB)3 12 10 2 5:1 A C: c 1 12 10 B C a 1 12
M(AA)(AB)2(CD) 36 34 2 17:1 A Cy c 1 4 34 B Cs a 1 4 2
M(AA)(AB)(CD)(EF) 72 72 0 1 A G c 1 2 72
A C c 1 24 2 B' C c 2 12 2
B" Cs a 1 24 1 c' Sq o 2 12 1
M(AB)4 11 6 5 8:4:4:2:2:2
11 c" Can a 2 12 c D, c 4 6 2
D' Cav a 4 6 D" D2g a 4 6 1
M(AB)3(CD) 24 20 4 5:1 A C c 1 6 20 B C a 1 6 4
A C c 1 4 22 B C c 2 2 16
M(AB)2(CD)2 45 38 7 | 22:84:1:1| C Cs a 1 4 4 D' Cov a 2 2 2
D" G a 1 4 1
M(AB)2(CD)(EF) 72 68 4 17:1 A C: c 1 2 68 B C a 1 2 4
M(AB)(CD)(EF)(GH) 144 144 0 1 A Cy c 1 1 144

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A19. ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid. Total é o numero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma
dos estereoisémeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus
grupos pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, ¥ identifica a quiralidade do subconjunto, ¢
identifica o niUmero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o niUmero de estereoisomeros do subconjunto.

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Dsn a 6 6720 1
Ma7b 2 0 2 3:1 A Cs a 1 5040 1 B Cay a 3 1680 1
A Gs a 1 1440 3 B G c 2 720 2
Ma6b2 7 2 5 18:6:3:1
C Coy a 2 720 1 D Dan a 6 240 1
A Cs a 1 720 5 B Ci c 1 720 4
Ma6bc 10 4 6 15:12:1
C Cay a 3 240 1
Ma6(AA) 3 0 3 4:1 A Cs a 1 1440 2 B Coy a 2 720
Ma6(AB) 5 2 3 1.5:1 A Cs a 1 720 3 B Cy c 1 720 2
A Cs a 1 720 5 B G o 1 720
Ma5b3 10 4 6 15:12:1
C Cay a 3 240 1
Ma5b2c 28 18 10 1.8:1 A C c 1 240 18 B Cs a 1 240 10
Ma5bcd 56 44 12 3.7:1 A Gy c 1 120 44 B Cs a 1 120 12
Ma5b(AA) 15 8 7 1.1:1 A G o 1 240 8 B G a 1 240 7
Ma5b(AB) 30 24 6 4:1 A C o 1 120 24 B G a 1 120 6
A' C o 1 576 4 A" G a 1 576 4
Ma4b4 16 8 8 6:6:3:1.5:1 B C c 2 288 4 C Cyy a 2 288 2
D Cay a 3 192 2
A G o 1 144 34 B Cs a 1 144 12
Ma4b3c 48 34 14 51:18:1
C Cay a 3 48 2
A Ci c 1 96 48 B Cs a 1 96 16
Ma4db2c2 76 58 18 48:16:5:1
C C c 2 48 10 D Ca a 2 48 2
Ma4b2cd 140 122 18 6.8:1 A Ci c 1 48 122 B Cs a 1 48 18

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid

178

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 96 24 B G a 1 96 12
Ma4db2(AA) 39 26 13 48:24:2:1
C C c 2 48 2 D Cay a 2 48 1
Ma4b2(AB) 75 66 9 7.3:1 A G o 1 48 66 B G a 1 48 9
Madbcde 280 268 12 22.3:1 A Cy c 1 24 268 B Cs a 1 24 12
Ma4bc(AA) 75 60 15 4:1 A G o 1 48 60 B G a 1 48 15
Ma4bc(AB) 150 144 6 24:1 A G o 1 24 144 B G a 1 24 6
Mad(AA)2 1 g 6 A G c 1 192 4 B Cs a 1 192 3
27:2:1.3:1| C C c 2 96 4 D Cy a 2 96 3
Ma4(AA)(BB) 21 12 9 1.3:1 A Gy c 1 96 12 B Cs a 1 96 9
Ma4(AA)(AB) 42 34 8 4.3:1 A C c 1 48 34 B Cs a 1 48 8
A G c 1 48 32 B G c 2 24 12
Ma4(AB)2 49 44 5 32:6:3:1
C Cs a 1 48 3 D Cyy a 2 24 2
Ma4(AB)(CD) 84 80 4 20:1 A Gy c 1 24 80 B Cs a 1 24 4
A G c 1 72 74 B Cs a 1 72 19
Ma3b3c2 94 74 20 222:57:1
C Cay a 3 24 1
A G c 1 36 164 B Cs a 1 36 22
Ma3b3cd 188 164 24 246:33:1
C Cay a 3 12 2
Ma3b3(AA) 50 36 14 2.6:1 A Gy c 1 72 36 B Cs a 1 72 14
Ma3b3(AB) 100 88 12 7.3:1 A C c 1 36 88 B Cs a 1 36 12
Ma3b2c2d 280 252 28 9:1 A Gy c 1 24 252 B Cs a 1 24 28
Ma3b2cde 560 536 24 22.3:1 A C c 1 12 536 B Cs a 1 12 24
Ma3b2c(AA) 150 128 22 5.8:1 A G o 1 24 128 B Cs a 1 24 22

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b2c(AB) 300 288 12 24:1 A G o 1 12 288 B Cs a 1 12 12
Ma3bcdef 1120 1120 0 1 A Cy c 1 6 1120
Ma3bcd(AA) 300 276 24 11.5:1 A G o 1 12 276 B G a 1 12 24
Ma3bcd(AB) 600 600 0 1 A C c 1 6 600
Ma3b(AA)2 42 32 10 3.211 A C c 1 48 32 B Cs a 1 48 10
Ma3b(AA)(BB) 84 68 16 43:1 A G c 1 24 68 B Cs a 1 24 16
Ma3b(AA)(AB) 168 156 12 13:1 A Gy c 1 12 156 B Cs a 1 12 12
Ma3b(AB)2 168 164 4 41:1 A C o 1 12 164 B Cs a 1 12 4
Ma3b(AB)(CD) 336 336 0 1 A Gy c 1 6 336
A Ci c 1 16 368 B Cs a 1 16 40
Ma2b2c2d2 432 392 40 | 30.7:3.3:1
C C c 2 8 24
Ma2b2c2de 840 804 36 22.3:1 A Gy c 1 8 804 B Cs a 1 8 36
A G c 1 16 192 B Cs a 1 16 30
Ma2b2c2(AA) 228 198 30 64:10:1
C C c 2 8 6
Ma2b2c2(AB) 450 432 18 24:1 A G o 1 8 432 B G a 1 8 18
Ma2b2cdef 1680 1656 24 69:1 A Gy c 1 4 1656 B Cs a 1 4 24
Ma2b2cd(AA) 450 420 30 14:1 A G c 1 8 420 B Cs a 1 8 30
Ma2b2cd(AB) 900 888 12 74:1 A Gy c 1 4 888 B Cs a 1 4 12
A G c 1 32 44 B Cs a 1 32 12
Ma2b2(AA)2 70 54 16 | 22:6:2.5:1
C G c 2 16 10 D Co a 2 16 4
Ma2b2(AA)(BB) 126 104 22 4.7:1 A Gy c 1 16 104 B Cs a 1 16 22
Ma2b2(AA)(AB) 252 236 16 14.8:1 A C c 1 8 236 B C a 1 8 16

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A C o 1 8 224 B' G o 2 4 28
Ma2b2(AB)2 266 252 14 16:1:1
B" G a 1 8 14
Ma2b2(AB)(CD) 504 496 8 62:1 A G c 1 4 496 B Cs a 1 4 8
Ma2bcdefg 3360 3360 0 1 A Cy c 1 2 3360
Ma2bcde(AA) 900 876 24 36.5:1 A G c 1 4 876 B Cs a 1 4 24
Ma2bcde(AB) 1800 1800 0 1 A G c 1 2 1800
Ma2bc(AA)2 126 108 18 6:1 A Gy c 1 16 108 B Cs a 1 16 18
Ma2bc(AA)(BB) 252 228 24 9.5:1 A C c 1 228 B C a 1 8 24
Ma2bc(AA)(AB) 504 492 12 41:1 A Cy c 1 4 492 B Cs a 1 4 12
Ma2bc(AB)2 504 492 12 41:1 A C o 1 4 492 B Cs a 1 4 12
Ma2bc(AB)(CD) 1008 1008 0 1 A Gy c 1 2 1008
36:24:6:3 A G c 1 96 6 B Cs a 1 96 4
Ma2(AA)3 14 8 6 L C G, c 2 48 2 D Cov a 2 48 1
' E Dsp a 6 16 1
A C o 1 32 24 B G a 1 32 9
Ma2(AA)2(BB) 37 26 11 24:9:1:1 , g}
C C c 2 16 2 C Ca a 2 16 2
Ma2(AA)2(AB) 70 60 10 6:1 A C c 1 16 60 B Cs a 1 16 10
Ma2(AA)(BB)(CC) 70 54 16 3.4:1 A Gy c 1 16 54 B Cs a 1 16 16
Ma2(AA)(BB)(AB) 140 126 14 9:1 A C c 1 8 126 B C a 1 8 14
A G c 1 8 126 B Cs a 1 8 10
Ma2(AA)(AB)2 144 134 10 | 31.5:2.5:1
C C c 2 4 8
Ma2(AA)(AB)(CD) 280 272 8 34:1 A C c 1 4 272 B C a 1 4 8

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A G o 1 12 88 B G a 1 12 5
Ma2(AB)3 94 88 6 264:15:1
C Cay a 3 4 1
Ma2(AB)2(CD) 280 274 6 45.7:1 A G c 1 4 274 B Cs a 1 4 6
Ma2(AB)(CD)(EF) 560 560 0 1 A G c 1 2 560
Mabcdefgh 6720 6720 0 1 A C C 1 1 6720
Mabcdef(AA) 1800 1800 0 1 A Ci c 1 2 1800
Mabcdef(AB) 3600 3600 0 1 A Gy c 1 1 3600
Mabcd(AA)2 252 228 24 9.5:1 A C o 1 8 228 B G a 1 8 24
Mabcd(AA)(BB) 504 480 24 20:1 A Cy c 1 4 480 B Cs a 1 4 24
Mabcd(AA)(AB) 1008 1008 0 1 A Ci c 1 2 1008
Mabcd(AB)2 1008 984 24 41:1 A Gy c 1 2 984 B Cs a 1 2 24
Mabcd(AB)(CD) 2016 2016 0 1 A Gy c 1 1 2016
A G c 1 48 18 B Cs a 1 48 5
Mab(AA)3 24 18 6 54:15:1
C Cay a 3 16 1
Mab(AA)2(BB) 70 58 12 4.8:1 A C c 1 16 58 B Cs a 1 16 12
Mab(AA)2(AB) 140 128 12 10.7:1 A Gy c 1 8 128 B Cs a 1 8 12
Mab(AA)(BB)(CC) 140 122 18 6.8:1 A C c 1 8 122 B Cs a 1 8 18
Mab(AA)(BB)(AB) 280 268 12 22.3:1 A Gy c 1 4 268 B Cs a 1 4 12
Mab(AA)(AB)2 280 274 6 45.7:1 A G c 1 4 274 B Cs a 1 4 6
Mab(AA)(AB)(CD) 560 560 0 1 A Ci c 1 2 560
A G c 1 6 176 B Cs a 1 6 10
Mab(AB)3 188 176 12 264:15:1
C C3v a 3 2 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mab(AB)2(CD) 560 548 12 45.7:1 A C c 1 2 548 B G a 1 2 12
Mab(AB)(CD)(EF) 1120 1120 0 1 A C c 1 1 1120
M(AA)4 4 2 2 1:1 A' C o 2 192 2 A" Cy a 2 192 2
M(AA)3(BB) 8 4 4 1:1 A' Cy c 1 96 4 A" Cs a 1 96 4
M(AA)3(AB) 16 12 4 3:1 A Cy c 1 48 12 B Cs a 1 48 4
A G c 1 64 6 B' C c 2 32 4
M(AA)2(BB)2 16 10 6 3:1:1:1
B" Cs a 1 64 2 B" Ca a 2 32 4
M(AA)2(BB)(CC) 24 16 8 2:1 A G c 1 32 16 B Cs a 1 32 8
M(AA)2(BB)(AB) 48 40 8 5:1 A Cy c 1 16 40 B Cs a 1 16 8
A G o 1 16 36 B G o 2 8 12
M(AA)2(AB)2 56 48 8 18:3:2:1
C Cs a 1 16 4 D Ca a 2 8 4
M(AA)2(AB)(CD) 96 88 8 11:1 A Ci c 1 8 88 B Cs a 1 8 8
M(AA)(BB)(CC)(DD) 48 36 12 3:1 A G c 1 16 36 B Cs a 1 16 12
M(AA)(BB)(CC)(AB) 96 84 12 7:1 A Gy c 1 8 84 B Cs a 1 8 12
M(AA)(BB)(AB)2 96 88 8 11:1 A G c 1 8 88 B Cs a 1 8 8
M(AA)(BB)(AB)(CD) 192 184 8 23:1 A Gy c 1 4 184 B Cs a 1 4 8
M(AA)(AB)3 64 60 4 15:1 A G o 1 12 60 B G a 1 12 4
M(AA)(AB)2(CD) 192 188 4 47:1 A Gy c 1 4 188 B Cs a 1 4 4
M(AA)(AB)(CD)(EF) 384 384 0 1 A Gy c 1 2 384
A G o 1 24 18 B G o 2 12 16
M(AB)4 40 34 6 3:1.3:1
C Cs a 1 24 6
M(AB)3(CD) 128 120 8 15:1 A G c 1 6 120 B Cs a 1 6 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A19 (continuacgdo).

ETBPY-8 Elongated trigonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
A C c 1 4 164 B G 2 32
M(AB)2(CD)2 208 196 12 | 13.7:1.3:1

C Cs a 1 4 12
M(AB)2(CD)(EF) 384 376 8 47:1 A G c 1 2 376 B Cs 2 8

M(AB)(CD)(EF)(GH) 768 768 0 1 A C c 1 1 768

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A20. HBPY-8 Hexagonal bipyramid. Total é o numero de estereoisbmeros para o shape e féormula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HBPY-8 Hexagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Dén a 12 3360 1
Ma7b 2 0 2 3:1 A Cav a 2 2520 1 B Cev a 840 1
A Cs a 1 1440 1 A" Cov a 2 720 2
Mabb2 5 0 5 12:12:3:1
B D2h a 4 360 1 C D¢h a 12 120 1
A Cs a 1 720 4 B Cov a 2 360 1
Mabbc 6 0 6 24:3:1
C Cev a 6 120 1
Mab6(AA) 2 0 2 2:1 A Cs a 1 1440 1 B Coy a 2 720 1
Ma6(AB) 3 0 3 1 A Cs a 1 720 3
A Cs a 1 720 3 B Cy a 2 360 3
Ma5b3 7 0 7 18:9:1
C Dsn a 6 120 1
A Cs a 1 240 8 B C c 1 240 4
Ma5b2c 16 4 12 4:2:1
C Cov a 2 120 4
Ma5bcd 28 12 16 1.3:1 A Cs a 1 120 16 B C1 c 1 120 12
Ma5b(AA) 9 4 5 1.3:1 A Cs a 1 240 5 B C c 1 240 4
Ma5b(AB) 18 10 8 1.3:1 A Ci c 1 120 10 B Cs a 1 120 8
A C c 1 576 2 A" Cav a 2 288 4
Ma4db4 10 2 8 6:6:3:1.5:1 B Cs a 1 576 1 C Dan a 4 144 2
D Csy a 3 192
A Cs a 1 144 11 B C c 1 144 10
Ma4b3c 26 10 16 33:30:6:1
C Cov a 2 72 4 D Cay a 3 48 1
A Cy c 1 96 20 B Cs a 1 96
Madb2c2 42 20 22 40:18:10:1 C Cov a 2 48 10 D' Can a 2 48 1
1 D" Dan a 4 24 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY-8 Hexagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A C c 1 48 44 B Cs a 1 48 24
Madb2cd 72 44 28 22:12:1
C Ca a 2 24 4
A C o 1 96 16 B G a 1 96 5
Ma4db2(AA) 24 16 8 10.7:3.3:1
C Ca a 2 48 3
Ma4b2(AB) 45 32 13 2.5:1 A C c 1 48 32 B Cs a 1 48 13
Madbcde 140 104 36 2.9:1 A C c 1 24 104 B Cs a 1 24 36
Madbc(AA) 45 36 9 4:1 A C c 1 48 36 B Cs a 1 48 9
Ma4bc(AB) 90 74 16 4.6:1 A C c 1 24 74 B Cs a 1 24 16
A C c 1 192 B C c 2 96
Ma4(AA)2 11 8 3 16:8:2:2:1 c Cyy a 2 96 1 c" Con a 2 96 1
D D2n a 4 48
A C c 1 96 12 B Cs a 1 96 2
Ma4(AA)(BB) 15 12 3 24:4:1
C Cav a 2 48 1
Ma4(AA)(AB) 29 24 5 4.8:1 A C c 1 48 24 B C a 1 48 5
133:2.7 A C c 1 48 20 B G C 2 24 8
Ma4(AB)2 36 28 8 131 C G a 1 48 2 D' Cav a 2 24 3
S D" Con a 2 24 3
Ma4(AB)(CD) 58 48 10 4.8:1 A C c 1 24 48 B Cs a 1 24 10
A Ci C 1 72 24 B Cs a 1 72 19
144:114
Ma3b3c2 51 26 25 15:6:1 C Cav a 2 36 5 D G c 2 36 2
S E Dan a 6 12 1
A C c 1 36 62 B Cs a 1 36 31
Ma3b3cd 94 62 32 186:93:1
C Csv a 3 12 1

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY-8 Hexagonal bipyramid

186

Set Subsets
Formula* RCP

Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b3(AA) 30 20 10 2:1 A G o 1 72 20 B G a 1 72 10
Ma3b3(AB) 60 44 16 2.8:1 A C c 1 36 44 B Cs a 1 36 16
A G o 1 24 100 B G a 1 24 36

Ma3b2c2d 144 102 42 1100:36:3:1
C Ca a 2 12 6 D C; c 2 12 2
Ma3b2cde 280 228 52 4.4:1 A G o 1 12 228 B G a 1 12 52
Ma3b2c(AA) 90 76 14 5.4:1 A G o 1 24 76 B Cs a 1 24 14
Ma3b2c(AB) 180 156 24 6.5:1 A Gy c 1 12 156 B Cs a 1 12 24
Ma3bcdef 560 500 60 8.3:1 A Ci c 1 6 500 B Cs a 1 6 60
Ma3bcd(AA) 180 168 12 14:1 A Cy c 1 12 168 B Cs a 1 12 12
Ma3bcd(AB) 360 336 24 14:1 A G c 1 6 336 B Cs a 1 6 24
A C c 1 48 24 B' C c 2 24 4

Ma3b(AA)2 32 28 4 24:2:2:1
B" Cs a 1 48 2 C Cy a 2 24 2
Ma3b(AA)(BB) 58 54 4 13.5:1 A G o 1 24 54 B G a 1 24 4
Ma3b(AA)(AB) 116 110 6 18.3:1 A Gy c 1 12 110 B Cs a 1 12 6
A G o 1 12 102 B G a 1 12 8

Ma3b(AB)2 122 112 10 102:8:5:1
C C c 2 6 10 D Ca a 2 6 2
Ma3b(AB)(CD) 232 220 12 18.3:1 A G o 1 6 220 B G a 1 6 12
A G c 1 16 168 B Cs a 1 16 28

Ma2b2c2d2 224 168 56 84:14:6:1
C Co a 2 8 24 D Can a 2 8 4
A G c 1 8 356 B Cs a 1 8 60

Ma2b2c2de 424 358 66 |356:60:3:1
C Ca a 2 4 6 D C, c 2 4 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY-8 Hexagonal bipyramid

187

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A C1 C 1 16 120 B Cs a 1 16 12
Ma2b2c2(AA) 138 120 18 40:4:1
C Cov a 2 8 6
Ma2b2c2(AB) 270 240 30 8:1 A C: C 1 8 240 B Cs a 1 8 30
Ma2b2cdef 840 768 72 10.7:1 A Ci c 1 4 768 B Cs a 1 4 72
Ma2b2cd(AA) 270 252 18 14:1 A C1 C 1 8 252 B Cs a 1 8 18
Ma2b2cd(AB) 540 508 32 15.9:1 A C c 1 4 508 B Cs a 1 4 32
A C c 1 32 34 B C C 2 16 10
68:10:4:2 '
Ma2b2(AA)2 51 44 7 91 C Cs a 1 32 2 D Cov a 2 16 2
o D" ¢ a 1 32 1 E Dan a 4 8 2
A C c 1 16 82 B Cs a 1 16 4
Ma2b2(AA)(BB) 88 82 6 82:4:1
C Cov a 2 8 2
Ma2b2(AA)(AB) 174 164 10 16.4:1 A C c 1 8 164 B C a 1 8 10
A C c 1 8 150 B C C 2 4 20
Ma2b2(AB)2 188 170 18 150:10:8:3 C Cs a 1 8 8 D Coy a 2 4 6
2:1 E G a 1 8 2 F Can a 2 4 2
Ma2b2(AB)(CD) 348 328 20 16.4:1 A C c 1 4 328 B C a 1 4 20
Ma2bcdefg 1680 1620 60 27:1 A C c 1 2 1620 B Cs a 1 2 60
Ma2bcde(AA) 540 528 12 44:1 A Ci C 1 4 528 B Cs a 1 4 12
Ma2bcde(AB) 1080 1056 24 44:1 A C c 1 2 1056 B Cs a 1 2 24
A Ci c 1 16 80 B Cs a 1 16 4
Ma2bc(AA)2 90 84 6 80:4:2:1
C C c 2 8 4 D Cav a 2 8 2
Ma2bc(AA)(BB) 174 170 4 42.5:1 A G c 1 8 170 B Cs a 1 8 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY-8 Hexagonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2bc(AA)(AB) 348 342 6 57:1 A G c 1 4 342 B Cs a 1 4 6
A Ci c 1 4 330 B Cs a 1 4 12
Ma2bc(AB)2 354 340 14 | 330:12:5:1
C G o 2 2 10 D Cav a 2 2 2
Ma2bc(AB)(CD) 696 684 12 57:1 A C c 1 2 684 B Cs a 1 2 12
A G c 1 96 6 B C c 2 48 4
Ma2(AA)3 12 10 2 36:12:6:1
C Cs a 1 96 1 D Dsn a 6 16 1
A G c 1 32 24 B G c 2 16 4
Ma2(AA)2(BB) 30 28 2 48:4:2:1
C Cs a 1 32 1 D Co a 2 16 1
Ma2(AA)2(AB) 55 52 3 17.3:1 A Gy c 1 16 52 B Cs a 1 16 3
Ma2(AA)(BB)(CC) 55 54 1 54:1 A C c 1 16 54 B C a 1 16 1
Ma2(AA)(BB)(AB) 110 108 2 54:1 A Cy c 1 8 108 B Cs a 1 8 2
A G o 1 8 102 B G o 2 4 8
Ma2(AA)(AB)2 115 110 5 102:4:3:1
C Cs a 1 8 3 D Ca a 2 4 2
Ma2(AA)(AB)(CD) 220 216 4 54:1 A C c 1 4 216 B C a 1 4 4
A G o 1 12 68 B G a 1 12 5
Ma2(AB)3 74 68 6 204:15:1
C Csn a 3 4 1
Ma2(AB)2(CD) 220 212 8 26.5:1 A C c 1 4 212 B C a 1 4 8
Ma2(AB)(CD)(EF) 440 432 8 54:1 A Gy c 1 2 432 B Cs a 1 2 8
Mabcdefgh 3360 3360 0 1 A G c 1 1 3360
Mabcdef(AA) 1080 1080 0 1 A Gy c 1 2 1080
Mabcdef(AB) 2160 2160 0 1 A G c 1 1 2160
Mabcd(AA)2 174 168 6 28:1 A G o 1 8 168 B G a 1 8 6

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY -8 Hexagonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Mabcd(AA)(BB) 348 348 0 1 A C o 1 4 348
Mabcd(AA)(AB) 696 696 0 1 A C c 1 2 696
Mabcd(AB)2 696 684 12 57:1 A Ci C 1 2 684 B Cs 2 12
Mabcd(AB)(CD) 1392 1392 0 1 A C c 1 1 1392
A C c 1 48 16 B G 48 2
Mab(AA)3 19 16 3 48:6:1
C Csv a 3 16 1
Mab(AA)2(BB) 55 52 3 17.3:1 A C c 1 16 52 B G 16 3
Mab(AA)2(AB) 110 106 4 26.5:1 A G c 1 8 106 B Cs 8 4
Mab(AA)(BB)(CC) 110 110 0 A C c 1 8 110
Mab(AA)(BB)(AB) 220 220 0 A G c 1 4 220
Mab(AA)(AB)2 220 214 6 35.7:1 A C c 1 4 214 B G 4 6
Mab(AA)(AB)(CD) 440 440 0 1 A C c 1 2 440
A C C 1 6 138 B Cs 6 8
Mab(AB)3 148 140 8 207:12:1
C G c 3 2 2
Mab(AB)2(CD) 440 432 8 54:1 A Ci C 1 2 432 B Cs 2 8
Mab(AB)(CD)(EF) 880 880 0 1 A C c 1 1 880
M(AA)4 3 2 1 2:1 A C C 2 192 2 B Can 192
A C c 1 96 4 B' G 48
M(AA)3(BB) 7 6 1 4:1:1
B" C a 1 96 1
M(AA)3(AB) 12 10 2 5:1 A C c 1 48 10 B C 48 2
A C c 1 64 6 B C 32 4
M(AA)2(BB)2 12 10 2 6:2:1
C Can a 2 32 2

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A20 (continuacgdo).

HBPY-8 Hexagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % G RCW # |Subset Group X RCW
A G o 1 32 16 B' G o 2 16 2
M(AA)2(BB)(CC) 19 18 1 16:1:1
B" Cs a 1 32 1
M(AA)2(BB)(AB) 36 34 2 17:1 A G c 1 16 34 B Cs a 1 16 2
A C c 1 16 28 B C c 2 8
M(AA)2(AB)2 41 36 5 28:4:2:1:1| C C. a 1 16 2 D' G a 1 16 1
D" Can a 2 8 2
M(AA)2(AB)(CD) 72 68 4 17:1 A G c 1 8 68 B Cs a 1 8 4
M(AA)(BB)(CC)(DD) 36 36 0 1 A Cy c 1 16 36
M(AA)(BB)(CC)(AB) 72 72 0 1 A Gy c 1 8 72
A G c 1 8 68 B' C c 2 4 4
M(AA)(BB)(AB)2 74 72 2 34:1:1
B" Cs a 1 8 2
M(AA)(BB)(AB)(CD) 144 144 0 1 A G c 1 4 144
M(AA)(AB)3 48 44 4 11:1 A Gy c 1 12 44 B Cs a 1 12 4
M(AA)(AB)2(CD) 144 140 4 35:1 A C c 1 4 140 B C a 1 4 4
M(AA)(AB)(CD)(EF) 288 288 0 1 A Gy c 1 2 288
A C c 1 24 14 B' C c 2 12 8
M(AB)4 28 22 6 7:2:2:1
B" Cs a 1 24 4 C G a 1 24 2
M(AB)3(CD) 96 88 8 11:1 A Gy c 1 6 88 B Cs a 1 6 8
A G o 1 4 124 B' G o 2 2 16
M(AB)2(CD)2 152 140 12 31:2:2:1
B" Cs a 1 4 8 C Ci a 1 4 4
M(AB)2(CD)(EF) 288 280 8 35:1 A C: c 1 2 280 B C a 1 2 8
M(AB)(CD)(EF)(GH) 576 576 0 1 A G c 1 1 576

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A21. HPY-8 Heptagonal pyramid. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HPY-8 Heptagonal pyramid

Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Cov a 7 5760 1
Ma7b 2 0 2 7:1 A Cs a 1 5040 1 B Cw a 7 720 1
Ma6h2 4 0 4 1 A Cs a 1 1440 4
Ma6bc 8 6 2 3:1 A C c 1 720 6 B Cs a 1 720 2
Mab6(AA) 2 0 2 1 A Cs a 1 1440 2
Ma6(AB) 4 2 2 1:1 A' C c 1 720 2 A" G a 1 720
Ma5b3 8 2 6 3:1 A Cs a 1 720 6 B C: o 1 720
Ma5b2c 24 18 6 3:1 A C c 1 240 18 B G a 1 240 6
Ma5bcd 48 48 0 1 A C c 1 120 48
Ma5b(AA) 12 10 2 5:1 A C c 1 240 10 B G a 1 240 2
Ma5b(AB) 24 24 0 1 A C c 1 120 24
Ma4db4 10 4 6 1.5:1 A Cs a 1 576 6 B C c 1 576 4
Madb3c 40 34 6 5.7:1 A C c 1 144 34 B G a 1 144 6
Madb2c2 60 48 12 4:1 A C c 1 96 48 B Cs a 1 96 12
Ma4b2cd 120 114 6 19:1 A C c 1 48 114 B G a 1 48 6
Ma4b2(AA) 30 24 6 4:1 A C c 1 96 24 B Cs a 1 96 6
Ma4b2(AB) 60 54 6 9:1 A C c 1 48 54 B Cs a 1 48 6
Madbcde 240 240 0 1 A C c 1 24 240
Madbc(AA) 60 58 2 29:1 A C c 1 48 58 B C a 1 48 2
Ma4bc(AB) 120 120 0 1 A Ci c 1 24 120
Mad(AA)2 7 4 3 1.3:1 A C c 1 192 4 B Cs a 1 192
Ma4(AA)(BB) 14 12 2 6:1 A Ci c 1 96 12 B G a 1 9%

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HPY-8 Heptagonal pyramid
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4(AA)(AB) 28 26 2 13:1 A C c 1 48 26 B C a 1 48 2
Ma4(AB)2 28 24 4 6:1 A C c 1 48 24 B Cs a 1 48 4
Ma4(AB)(CD) 56 56 0 1 A G c 1 24 56
Ma3b3c2 80 68 12 5.7:1 A G c 1 72 68 B Cs a 1 72 12
Ma3b3cd 160 160 0 1 A G c 1 36 160
Ma3b3(AA) 40 36 4 9:1 A G o 1 72 36 B G a 1 72 4
Ma3b3(AB) 80 80 0 1 A G c 1 36 80
Ma3b2c2d 240 228 12 19:1 A C o 1 24 228 B G a 1 24 12
Ma3b2cde 480 480 0 1 A G c 1 12 480
Ma3b2c(AA) 120 116 4 29:1 A C o 1 24 116 B G a 1 24 4
Ma3b2c(AB) 240 240 0 1 A G c 1 12 240
Ma3bcdef 960 960 0 1 A G c 1 6 960
Ma3bcd(AA) 240 240 0 1 A G c 1 12 240
Ma3bcd(AB) 480 480 0 1 A G c 1 6 480
Ma3b(AA)2 28 24 4 6:1 A G o 1 48 24 B G a 1 48 4
Ma3b(AA)(BB) 56 56 0 1 A G c 1 24 56
Ma3b(AA)(AB) 112 112 0 1 A G c 1 12 112
Ma3b(AB)2 112 104 8 13:1 A G o 1 12 104 B G a 1 12 8
Ma3b(AB)(CD) 224 224 0 1 A G c 1 6 224
Ma2b2c2d2 360 336 24 14:1 A C c 1 16 336 B Cs a 16 24
Ma2b2c2de 720 708 12 59:1 A G c 1 8 708 B Cs a 8 12
Ma2b2c2(AA) 180 168 12 14:1 A G o 1 16 168 B G a 16 12

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HPY-8 Heptagonal pyramid
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2b2c2(AB) 360 348 12 29:1 A G o 1 8 348 B G a 1 8 12
Ma2b2cdef 1440 1440 0 1 A G c 1 4 1440
Ma2b2cd(AA) 360 356 4 89:1 A G c 1 8 356 B Cs a 1 8 4
Ma2b2cd(AB) 720 720 0 1 A C c 1 4 720
Ma2b2(AA)2 42 36 6 6:1 A C c 1 32 36 B Cs a 1 32 6
Ma2b2(AA)(BB) 84 80 4 20:1 A C c 1 16 80 B C a 1 16 4
Ma2b2(AA)(AB) 168 164 4 41:1 A G c 1 8 164 B Cs a 1 8 4
Ma2b2(AB)2 168 160 8 20:1 A G c 1 8 160 B Cs a 1 8 8
Ma2b2(AB)(CD) 336 336 0 1 A G c 1 4 336
Ma2bcdefg 2880 2880 0 1 A G c 1 2 2880
Ma2bcde(AA) 720 720 0 1 A G c 1 4 720
Ma2bcde(AB) 1440 1440 0 1 A G c 1 2 1440
Ma2bc(AA)2 84 80 4 20:1 A C o 1 16 80 B G a 1 16 4
Ma2bc(AA)(BB) 168 168 0 1 A G c 1 8 168
Ma2bc(AA)(AB) 336 336 0 1 A G c 1 4 336
Ma2bc(AB)2 336 328 8 41:1 A G c 1 4 328 B Cs a 1 4 8
Ma2bc(AB)(CD) 672 672 0 1 A G c 1 2 672
Ma2(AA)3 7 4 3 1.3:1 A Ci c 1 96 4 Cs a 96 3
Ma2(AA)2(BB) 21 18 3 6:1 A G c 1 32 18 B Cs a 32 3
Ma2(AA)2(AB) 42 38 4 9.5:1 A C c 1 16 38 B Cs a 16 4
Ma2(AA)(BB)(CC) 42 42 0 1 A G c 1 16 42
Ma2(AA)(BB)(AB) 84 84 0 1 A G c 1 8 84

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HPY-8 Heptagonal pyramid
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2(AA)(AB)2 84 78 6 13:1 A G c 1 8 78 B C 8 6
Ma2(AA)(AB)(CD) 168 168 0 1 A C c 1 4 168
Ma2(AB)3 56 48 8 6:1 A C c 1 12 48 B Cs 12 8
Ma2(AB)2(CD) 168 160 8 20:1 A C c 1 4 160 B G 4 8
Ma2(AB)(CD)(EF) 336 336 0 1 A C c 1 2 336
Mabcdefgh 5760 5760 0 1 A C c 1 1 5760
Mabcdef(AA) 1440 1440 0 1 A C c 1 2 1440
Mabcdef(AB) 2880 2880 0 1 A C o 1 1 2880
Mabcd(AA)2 168 168 0 1 A C c 1 8 168
Mabcd(AA)(BB) 336 336 0 1 A C o 1 4 336
Mabcd(AA)(AB) 672 672 0 1 A C: c 1 2 672
Mabcd(AB)2 672 672 0 1 A C c 1 2 672
Mabcd(AB)(CD) 1344 1344 0 1 A C: c 1 1 1344
Mab(AA)3 14 12 2 6:1 A C c 1 48 12 B G 48
Mab(AA)2(BB) 42 40 2 20:1 A C c 1 16 40 B C 16
Mab(AA)2(AB) 84 84 0 1 A C c 1 8 84
Mab(AA)(BB)(CC) 84 84 0 1 A C c 1 8 84
Mab(AA)(BB)(AB) 168 168 0 1 A G c 1 4 168
Mab(AA)(AB)2 168 164 4 41:1 A C c 1 4 164 B G 4 4
Mab(AA)(AB)(CD) 336 336 0 1 A C o 1 2 336
Mab(AB)3 112 112 0 1 A C c 1 6 112
Mab(AB)2(CD) 336 336 0 1 A C o 1 2 336

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mab(AB)(CD)(EF) 672 672 0 A G c 1 1 672
M(AA)4 1 0 1 A Cs a 1 384 1
M(AA)3(BB) 4 2 2 1:1 A' C c 1 9% 2 A" C a 1 9% 2
M(AA)3(AB) 8 6 2 3:1 A G c 1 48 6 B Cs a 1 48 2
M(AA)2(BB)2 6 4 2 2:1 A G c 1 64 4 B Cs a 1 64 2
M(AA)2(BB)(CC) 12 10 2 5:1 A C c 1 32 10 B C a 1 32 2
M(AA)2(BB)(AB) 24 22 2 11:1 A G c 1 16 22 B Cs a 1 16 2
M(AA)2(AB)2 24 22 2 11:1 A C c 1 16 22 B C a 1 16 2
M(AA)2(AB)(CD) 48 48 0 1 A G c 1 8 48
M(AA)(BB)(CC)(DD) 24 24 0 1 A G c 1 16 24
M(AA)(BB)(CC)(AB) 48 48 0 1 A Ci c 1 8 48
M(AA)(BB)(AB)2 48 44 4 11:1 A G c 1 8 44 B Cs a 1 8 4
M(AA)(BB)(AB)(CD) 96 96 0 1 A G c 1 4 96
M(AA)(AB)3 32 28 4 7:1 A G c 1 12 28 B Cs a 12 4
M(AA)(AB)2(CD) 9% 92 4 23:1 A C c 1 4 92 B C a 4 4
M(AA)(AB)(CD)(EF) 192 192 0 1 A G c 1 2 192
M(AB)4 16 16 0 1 A G c 1 24 16
M(AB)3(CD) 64 64 0 1 A G c 1 6 64
M(AB)2(CD)2 96 96 0 1 A G c 1 4 96
M(AB)2(CD)(EF) 192 192 0 1 A G c 1 2 192
M(AB)(CD)(EF)(GH) 384 384 0 1 A C c 1 1 384

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A22. OP-8 Octagon. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

OP-8 Octagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Dsn a 16 2520 1
Ma7b 1 0 1 1 A Cov a 2 2520 1
Ma6h2 4 0 4 6:1 A Cav a 2 720 3 B D2n a 4 360
Mabbc 4 0 4 6:1 A Cs a 1 720 3 B Cav a 2 360
Ma6(AA) 2 0 2 1 A Cav a 2 720 2
Ma6(AB) 2 0 2 1 A Cs a 1 720 2
Ma5b3 5 0 5 1.3:1 A Cs a 1 720 2 B Cav a 2 360 3
Ma5b2c 12 0 12 6:1 A Cs a 1 240 9 Cav a 2 120 3
Ma5bcd 21 0 21 1 A Cs a 1 120 21
Ma5hb(AA) 7 0 7 5:1 A Cs a 1 240 5 B Cav a 2 120 2
Ma5b(AB) 12 0 12 1 A Cs a 1 120 12
A' Cs a 1 576 2 A" Cav a 2 288
Madb4 8 0 8 16:16:2:1
B D2n a 4 144 1 C Dan a 8 72
Madb3c 19 0 19 10.7:1 A C a 1 144 16 B Cav a 2 72
A Cs a 1 96 20 B Cav a 2 48 11
Madb2c2 33 0 33 80:22:2:1
C Con a 2 48 1 D Dan a 4 24
Ma4b2cd 54 0 54 34:1 A Cs a 1 48 51 B Cav a 2 24 3
Ma4b2(AA) 18 0 18 4:1 A Cs a 1 96 12 B Cov a 2 48 6
Ma4b2(AB) 30 0 30 1 A C a 1 48 30
Madbcde 105 0 105 1 A Cs a 1 24 105
Madbc(AA) 31 0 31 29:1 A Cs a 1 48 29 B Cov a 2 24 2
Ma4bc(AB) 60 0 60 1 A Cs a 1 24 60

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A22 (continuacgdo).

OP-8 Octagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A' Cs a 1 192 2 A" Cov a 2 96 4
Ma4(AA)2 8 0 8 4:4:1
B Dan a 4 48 2
Ma4(AA)(BB) 10 0 10 8:1 A Cs a 1 9 8 B Cov a 2 48 2
Ma4(AA)(AB) 18 0 18 1 A Cs a 1 48 18
A Cs a 1 48 12 B Cov a 2 24 10
Ma4(AB)2 24 0 24 12:5:1
C Can a 2 24 2
Ma4(AB)(CD) 36 0 36 1 A Cs a 1 24 36
Ma3b3c2 38 0 38 10.7:1 A Cs a 1 72 32 B Cyy a 2 36 6
Ma3b3cd 70 0 70 1 A Cs a 1 36 70
Ma3b3(AA) 22 0 22 9:1 A Cs a 1 72 18 B Cov a 2 36 4
Ma3b3(AB) 40 0 40 1 A Cs a 1 36 40
Ma3b2c2d 108 0 108 34:1 A Cs a 1 24 102 B Cyy a 2 12 6
Ma3b2cde 210 0 210 1 A Cs a 1 12 210
Ma3b2c(AA) 62 0 62 29:1 A Cs a 1 24 58 B Coy a 2 12 4
Ma3b2c(AB) 120 0 120 1 A Cs a 1 12 120
Ma3bcdef 420 0 420 1 A Cs a 1 6 420
Ma3bcd(AA) 120 0 120 1 A Cs a 1 12 120
Ma3bcd(AB) 240 0 240 1 A Cs a 1 6 240
Ma3b(AA)2 20 0 20 8:1 A Cs a 1 48 16 B Coy a 2 24 4
Ma3b(AA)(BB) 37 0 37 35:1 A C a 1 24 35 B Cov a 2 12 2
Ma3b(AA)(AB) 72 0 72 1 A Cs a 1 12 72
Ma3b(AB)2 75 0 75 23:1 A Cs a 1 12 69 B Cov a 2 6 6

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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OP-8 Octagon
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3b(AB)(CD) 144 0 144 1 A C. a 1 6 144
A Cs a 1 16 144 B Co 8 24
Ma2b2c2d2 171 0 171 96:8:1
C Can a 2 8 3
Ma2b2c2de 318 0 318 104:1 A Cs a 1 8 312 B Co 4 6
Ma2b2c2(AA) 96 0 96 14:1 A Cs a 1 16 84 B Cov 8 12
Ma2b2c2(AB) 180 0 180 1 A Cs a 1 8 180
Ma2b2cdef 630 0 630 1 A Cs a 1 4 630
Ma2b2cd(AA) 182 0 182 89:1 A Cs a 1 8 178 B Cov 4 4
Ma2b2cd(AB) 360 0 360 1 A Cs a 1 4 360
A Cs a 1 32 21 B Cov 16 10
Ma2b2(AA)2 34 0 34 42:10:1:1 , .
C Can a 2 16 1 C D2n 8 2
Ma2b2(AA)(BB) 56 56 26:1 A C a 1 16 52 B Cov 8 4
Ma2b2(AA)(AB) 108 108 1 A C a 1 8 108
A Cs a 1 8 96 B Cay 4 20
Ma2b2(AB)2 120 0 120 48:5:1
C Con a 2 4 4
Ma2b2(AB)(CD) 216 0 216 1 A Cs a 1 4 216
Ma2bcdefg 1260 0 1260 1 A C a 1 2 1260
Ma2bcde(AA) 360 0 360 1 A Cs a 1 4 360
Ma2bcde(AB) 720 0 720 1 A Cs a 1 2 720
Ma2bc(AA)2 56 0 56 26:1 A C a 1 16 52 Cav 8 4
Ma2bc(AA)(BB) 109 0 109 107:1 A Cs a 1 8 107 B Cu 4 2
Ma2bc(AA)(AB) 216 0 216 1 A C a 1 4 216

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2bc(AB)2 219 0 219 71:1 A Cs a 1 4 213 B Cov 2 6
Ma2bc(AB)(CD) 432 0 432 1 A C a 1 2 432
Ma2(AA)3 8 0 8 1.2:1 A Cs a 1 96 3 B Cav 48 5
Ma2(AA)2(BB) 19 0 19 5.6:1 A Cs a 1 32 14 B Cav 16 5
Ma2(AA)2(AB) 33 0 33 1 A Cs a 1 16 33
Ma2(AA)(BB)(CC) 33 0 33 1 A C a 1 16 33
Ma2(AA)(BB)(AB) 66 0 66 1 A Cs a 1 8 66
Ma2(AA)(AB)2 71 0 71 12.2:1 A Cs a 1 8 61 B Cov 4 10
Ma2(AA)(AB)(CD) 132 0 132 1 A Cs a 1 4 132
Ma2(AB)3 44 0 44 1 A Cs a 1 12 44
Ma2(AB)2(CD) 132 0 132 1 A Cs a 1 4 132
Ma2(AB)(CD)(EF) 264 0 264 1 A Cs a 1 2 264
Mabcdefgh 2520 0 2520 1 A Cs a 1 1 2520
Mabcdef(AA) 720 0 720 1 A Cs a 1 2 720
Mabcdef(AB) 1440 0 1440 1 A Cs a 1 1 1440
Mabcd(AA)2 108 0 108 1 A Cs a 1 8 108
Mabcd(AA)(BB) 216 0 216 1 A Cs a 1 4 216
Mabcd(AA)(AB) 432 0 432 1 A C a 1 2 432
Mabcd(AB)2 432 0 432 1 A Cs a 1 2 432
Mabcd(AB)(CD) 864 0 864 1 A C a 1 1 864
Mab(AA)3 12 0 12 10:1 A Cs a 1 48 10 B Cy 24
Mab(AA)2(BB) 34 0 34 32:1 A C a 1 16 32 B Cov 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A22 (continuacgdo).

OP-8 Octagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mab(AA)2(AB) 66 0 66 1 A Cs a 1 8 66
Mab(AA)(BB)(CC) 66 0 66 1 A Cs a 1 8 66
Mab(AA)(BB)(AB) 132 0 132 1 A Cs a 1 4 132
Mab(AA)(AB)2 134 0 134 65:1 A Cs a 1 4 130 B Cay a 2 2 4
Mab(AA)(AB)(CD) 264 0 264 1 A Cs a 1 2 264
Mab(AB)3 88 0 88 1 A Cs a 1 6 88
Mab(AB)2(CD) 264 0 264 1 A Cs a 1 2 264
Mab(AB)(CD)(EF) 528 0 528 1 A C a 1 1 528
A Ca a 2 192 1 B Dan a 4 96 1
M(AA)4 3 0 3 4:2:1
C Dan a 8 48 1
M(AA)3(BB) 4 0 4 6:1 A Cs a 1 96 3 B Ca a 2 48 1
M(AA)3(AB) 7 0 7 1 A C a 1 48 7
A Co a 2 32 5 B Cs a 1 64
M(AA)2(BB)2 9 0 9 10:8:2:1
C Con a 2 32 1 Dan a 4 16
M(AA)2(BB)(CC) 11 0 11 20:1 A C a 1 32 10 B Cav a 2 16
M(AA)2(BB)(AB) 21 0 21 1 A Cs a 1 16 21
A Cs a 1 16 14 B Cy a 2 8 11
M(AA)2(AB)2 28 0 28 9.3:3.7:1
C Con a 2 8 3
M(AA)2(AB)(CD) 42 0 42 1 A Cs a 1 8 42
M(AA)(BB)(CC)(DD) 21 0 21 1 A Cs a 1 16 21
M(AA)(BB)(CC)(AB) 42 0 42 1 A Cs a 1 8 42
M(AA)(BB)(AB)2 43 0 43 41:1 A Cs a 1 8 41 B Cav a 2 4 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
M(AA)(BB)(AB)(CD) 84 0 84 1 A Cs a 1 4 84
M(AA)(AB)3 28 0 28 1 A Cs a 1 12 28
M(AA)(AB)2(CD) 84 0 84 1 A Cs a 1 4 84
M(AA)(AB)(CD)(EF) 168 0 168 1 A Cs a 1 2 168
A Cs a 1 24 9 B Ca 12 7
M(AB)4 21 0 21 36:14:3:2: C Dan a 4 6 3 Con 12 1
1 E Can a 4 6 1
M(AB)3(CD) 56 0 56 1 A Cs a 1 6 56
A Cs a 1 4 71 B Ca 2 20
M(AB)2(CD)2 97 0 97 23.7:3.3:1
C Can a 2 2 6
M(AB)2(CD)(EF) 168 0 168 1 A Cs a 1 2 168
M(AB)(CD)(EF)(GH) 336 0 336 1 A Cs a 1 1 336

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A23. SAPR-8 Square antiprism. Total é o nimero de estereoisOmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

SAPR-8 Square antiprism

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 1 1 A Dag a 8 5040 1
Ma7b 1 A Cs a 1 5040 1
A C C 2 720 4 B Cs a 1 1440 1
Ma6b2 6 4 2 4:2:1
C Cov a 2 720 1
Ma6bc 7 6 1 6:1 A C C 1 720 6 B Cs a 1 720 1
Ma6(AA) 3 2 1 1:1 A' G c 2 720 2 A" Cs a 1 1440 1
Ma6(AB) 4 4 0 1 A C c 1 720 4
Ma5b3 7 4 3 1.3:1 A C C 1 720 4 B Cs a 1 720 3
Ma5b2c 21 18 3 6:1 A C o 1 240 18 B G a 1 240 3
Ma5bcd 42 42 0 1 A C C 1 120 42
Ma5b(AA) 12 10 2 5:1 A C1 C 1 240 10 B Cs a 1 240 2
Ma5b(AB) 24 24 0 1 A Ci C 1 120 24
A C c 1 576 4 B' G c 2 288 4
Ma4b4a 13 10 3 16:8:8:2:1 B" Cs a 1 576 2 C D, c 4 144 2
D Cav a 4 144 1
Ma4b3c 35 32 3 10.7:1 A C c 1 144 32 B Cs a 1 144 3
A C c 1 96 40 B G C 2 48 14
Ma4b2c2 60 54 6 80:14:10:1
C C a 1 96 5 D Co a 2 48 1
Ma4b2cd 105 102 3 34:1 A C c 1 48 102 B Cs a 1 48
A C c 1 96 24 B' G c 2 48
Ma4db2(AA) 33 30 3 8:1:1 .
B Cs a 1 96 3
Ma4b2(AB) 60 60 0 1 A C c 1 48 60

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A23 (continuacgdo).

SAPR-8 Square antiprism

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Madbcde 210 210 0 1 A G o 1 24 210
Ma4bc(AA) 60 58 2 29:1 A C c 1 48 58 B Cs a 1 48 2
Madbc(AB) 120 120 0 1 A G c 1 24 120
A C c 1 192 4 B C c 2 96
Ma4(AA)2 14 12 2 8:6:2:1:1 C Cs a 1 192 1 D' Cov a 2 96 1
D" D, c 4 48
A G c 1 96 16 B' G c 2 48 2
Ma4(AA)(BB) 19 18 1 16:1:1
B" Cs a 1 96 1
Ma4(AA)(AB) 36 36 0 1 A G c 1 48 36
A G o 1 48 24 B G o 2 24 18
Ma4(AB)2 45 42 3 8:3:1
C Cs a 1 48 3
Ma4(AB)(CD) 72 72 0 1 A G c 1 24 72
Ma3b3c2 70 64 6 10.7:1 A G c 1 72 64 B Cs a 1 72 6
Ma3b3cd 140 140 0 1 A Ci c 1 36 140
Ma3b3(AA) 40 36 4 9:1 A Ci c 1 72 36 B Cs a 1 72 4
Ma3b3(AB) 80 80 0 1 A G c 1 36 80
Ma3b2c2d 210 204 6 34:1 A G o 1 24 204 B G a 1 24 6
Ma3b2cde 420 420 0 1 A G c 1 12 420
Ma3b2c(AA) 120 116 4 29:1 A G o 1 24 116 B G a 1 24 4
Ma3b2c(AB) 240 240 0 1 A G c 1 12 240
Ma3bcdef 840 840 0 1 A G c 1 6 840
Ma3bcd(AA) 240 240 0 1 A C c 1 12 240

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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SAPR-8 Square antiprism

204

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3bcd(AB) 480 480 0 1 A C o 1 6 480
Ma3b(AA)2 36 32 4 8:1 A C c 1 48 32 B G 48 4
Ma3b(AA)(BB) 72 70 2 35:1 A G c 1 24 70 B Cs 24 2
Ma3b(AA)(AB) 144 144 0 1 A C c 1 12 144
Ma3b(AB)2 144 138 6 23:1 A C c 1 12 138 B G 12 6
Ma3b(AB)(CD) 288 288 0 1 A C o 1 6 288
A C c 1 16 288 B C 8 30
Ma2b2c2d2 330 318 12 24:1.3:1
C Cs a 1 16 12
Ma2b2c2de 630 624 6 104:1 A C c 1 8 624 B G 8 6
A C C 1 16 168 B' G 8 12
Ma2b2c2(AA) 186 180 6 28:1:1 Y
B Cs a 1 16 6
Ma2b2c2(AB) 360 360 0 1 A C o 1 8 360
Ma2b2cdef 1260 1260 0 1 A C o 1 4 1260
Ma2b2cd(AA) 360 356 4 89:1 A C c 1 8 356 B G 8 4
Ma2b2cd(AB) 720 720 0 1 A G c 1 4 720
A C c 1 32 42 B C 16 18
Ma2b2(AA)2 64 60 4 42:9:2:1
C C a 1 32 2 D Cu 16 2
A C c 1 16 104 B' G 8 4
Ma2b2(AA)(BB) 110 108 2 52:1:1
B" Cs a 1 16 2
Ma2b2(AA)(AB) 216 216 0 1 A C c 1 8 216
A C c 1 8 192 B C 4 36
Ma2b2(AB)2 234 228 6 32:3:1
C C a 1 8 6

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A23 (continuacgdo).

SAPR-8 Square antiprism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2b2(AB)(CD) 432 432 0 1 A G c 1 4 432
Ma2bcdefg 2520 2520 0 1 A Cy c 1 2 2520
Ma2bcde(AA) 720 720 0 1 A Ci c 1 4 720
Ma2bcde(AB) 1440 1440 0 1 A C c 1 2 1440
Ma2bc(AA)2 108 104 4 26:1 A C c 1 16 104 B Cs a 1 16 4
Ma2bc(AA)(BB) 216 214 2 107:1 A C c 1 8 214 B C a 1 8 2
Ma2bc(AA)(AB) 432 432 0 1 A Gy c 1 4 432
Ma2bc(AB)2 432 426 6 71:1 A C o 1 4 426 B G a 1 4 6
Ma2bc(AB)(CD) 864 864 0 1 A Gy c 1 2 864
A Ci c 1 96 6 B C c 2 48 8
Ma2(AA)3 15 14 1 6:4:1
C Cs a 1 96 1
A G c 1 32 28 B G c 2 16 8
Ma2(AA)2(BB) 37 36 1 28:4:1
C Cs a 1 32 1
Ma2(AA)2(AB) 66 66 0 A Gy c 1 16 66
Ma2(AA)(BB)(CC) 66 66 0 A G c 1 16 66
Ma2(AA)(BB)(AB) 132 132 A Gy c 1 8 132
A G o 1 8 122 B G o 2 4 16
Ma2(AA)(AB)2 140 138 2 61:4:1
C Cs a 1 8 2
Ma2(AA)(AB)(CD) 264 264 0 1 A G c 1 4 264
Ma2(AB)3 88 88 0 1 A G c 1 12 88
Ma2(AB)2(CD) 264 264 0 1 A Gy c 1 4 264
Ma2(AB)(CD)(EF) 528 528 0 1 A Ci c 1 2 528

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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SAPR-8 Square antiprism
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Set Subsets
Formula* RCP

Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #

Mabcdefgh 5040 5040 0 1 A Ci c 1 1 5040

Mabcdef(AA) 1440 1440 0 1 A C c 1 2 1440

Mabcdef(AB) 2880 2880 0 1 A Ci c 1 1 2880

Mabcd(AA)2 216 216 0 1 A C c 1 8 216

Mabcd(AA)(BB) 432 432 0 1 A C c 1 4 432

Mabcd(AA)(AB) 864 864 0 1 A G c 1 2 864

Mabcd(AB)2 864 864 0 1 A Gy c 1 2 864

Mabcd(AB)(CD) 1728 1728 0 1 A C c 1 1 1728
Mab(AA)3 22 20 2 10:1 A Gy c 1 48 20 B Cs a 48 2
Mab(AA)2(BB) 66 64 2 32:1 A C c 1 16 64 B Cs a 16 2

Mab(AA)2(AB) 132 132 0 1 A C c 1 8 132

Mab(AA)(BB)(CC) 132 132 0 1 A Gy c 1 8 132

Mab(AA)(BB)(AB) 264 264 0 1 A G c 1 4 264
Mab(AA)(AB)2 264 260 4 65:1 A Gy c 1 4 260 B Cs a 4 4

Mab(AA)(AB)(CD) 528 528 0 1 A Ci c 1 2 528

Mab(AB)3 176 176 0 1 A Gy c 1 6 176

Mab(AB)2(CD) 528 528 0 1 A Gy c 1 2 528

Mab(AB)(CD)(EF) 1056 1056 0 1 A G c 1 1 1056
A C c 2 192 2 B D, c 96 2

M(AA)4 6 6 0 4:2:1
C D4 c 8 48 2
M(AA)3(BB) 8 8 0 6:1 A Gy c 1 96 6 B G, c 48 2
M(AA)3(AB) 14 14 0 1 A G c 1 48 14

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
A C o 2 32 12 B G o 64 4
M(AA)2(BB)2 18 18 0 12:8:1
C D, c 4 16 2
M(AA)2(BB)(CC) 22 22 0 20:1 A G c 1 32 20 B C c 16 2
M(AA)2(BB)(AB) 42 42 0 1 A Cy c 1 16 42
M(AA)2(AB)2 56 56 0 2:1 A G c 1 16 28 B C c 8 28
M(AA)2(AB)(CD) 84 84 0 1 A G c 1 8 84
M(AA)(BB)(CC)(DD) 42 42 0 1 A Gy c 1 16 42
M(AA)(BB)(CC)(AB) 84 84 0 1 A G c 1 8 84
M(AA)(BB)(AB)2 86 86 0 41:1 A Cy c 1 8 82 B G, c 4 4
M(AA)(BB)(AB)(CD) 168 168 0 1 A G c 1 4 168
M(AA)(AB)3 56 56 0 1 A Gy c 1 12 56
M(AA)(AB)2(CD) 168 168 0 1 A Gy c 1 4 168
M(AA)(AB)(CD)(EF) 336 336 0 1 A G c 1 2 336
A G c 1 24 18 B G c 12 16
M(AB)4 42 42 0 36:16:3:1
C D, c 4 6 6 D Ca c 6 2
M(AB)3(CD) 112 112 0 1 A Gy c 1 6 112
M(AB)2(CD)2 194 194 0 5.5:1 A G c 1 4 142 B C c 2 52
M(AB)2(CD)(EF) 336 336 0 1 A Gy c 1 2 336
M(AB)(CD)(EF)(GH) 672 672 0 1 A Ci c 1 1 672

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A24. TDD-8 Triangular dodecahedron. Total é o nimero de estereoisdbmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos

estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos

pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica

o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

TDD-8 Triangular dodecahedron

Set Subsets
Formula* RCP
Total C Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma8 1 0 A Dag a 4 10080 1
Ma7b 2 0 A Cs a 1 5040 2
A C1 C 1 1440 2 A" C C 2 720 4
Mabb2 10 6 4 2:2:2:1
A" Cs a 1 1440 2 B Cav a 2 720 2
Ma6bc 14 8 6 1.3:1 A Ci C 1 720 8 B Cs a 1 720 6
A Ci C 1 1440 2 B Cs a 1 1440 1
Ma6(AA) 4 2 2 4:2:1
C Cyy a 2 720 1
Ma6(AB) 7 4 3 1.3:1 A Ci C 1 720 4 B Cs a 1 720 3
Ma5b3 14 8 6 1.3:1 A C1 C 1 720 8 B Cs a 1 720 6
Ma5b2c 42 32 10 3.2:1 A Ci C 1 240 32 B Cs a 1 240 10
Ma5bcd 84 72 12 6:1 A C1 C 1 120 72 B Cs a 1 120 12
Ma5b(AA) 21 16 5 3.2:1 A Ci C 1 240 16 B Cs a 1 240 5
Ma5b(AB) 42 36 6 6:1 A Ci C 1 120 36 B Cs a 1 120 6
A C C 1 576 10 B Cs a 1 576 4
Ma4b4 22 14 8 20:8:4:2:1 C C, C 2 288 4 D Coy a 2 288 2
E D2g a 4 144 2
Ma4b3c 70 56 14 4:1 A Ci C 1 144 56 B Cs a 1 144 14
7:3.3: A C C 1 96 86 B Cs a 1 96 10
Ma4b2c2 114 98 16 | 287332 !
1 C C C 2 48 12 D Cov a 2 48 6
Ma4b2cd 210 192 18 10.7:1 A C1 C 1 48 192 B Cs a 1 48 18
A Ci C 1 96 46 B Cs a 1 96 5
Ma4b2(AA) 54 46 8 30.7:3.3:1
C Coy a 2 48 3

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A24 (continuacgdo).

TDD-8 Triangular dodecahedron

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4b2(AB) 105 96 9 10.7:1 A G o 1 48 96 B G a 1 48 9
Ma4dbcde 420 408 12 34:1 A G o 1 24 408 B Cs a 1 24 12
Ma4dbc(AA) 105 96 9 10.7:1 A G o 1 48 96 B G a 1 48 9
Ma4bc(AB) 210 204 6 34:1 A C C 1 24 204 B Cs a 1 24 6
A G c 1 192 B G C 2 96 8
Mad(AA)2 19 16 3 321%524:2 C Cs a 1 192 D Cu a 2 96 1
E D2g a 4 48 1
Ma4(AA)(BB) 28 24 4 48:6:1 A G ¢ ! % 24 8 C @ ! % 3
C Cav a 2 48 1
Ma4(AA)(AB) 55 50 5 10:1 A C o 1 48 50 B G a 1 48 5
A G o 1 48 44 B G o 2 24 18
Ma4(AB)2 65 62 3 44:9:1:1
c Cs a 1 48 1 c" Cov a 2 24 2
Ma4(AB)(CD) 110 106 4 26.5:1 A G c 1 24 106 B Cs a 1 24 4
Ma3b3c2 140 120 20 6:1 A G o 1 72 120 B G a 1 72 20
Ma3b3cd 280 256 24 10.7:1 A C o 1 36 256 B G a 1 36 24
Ma3b3(AA) 70 60 10 6:1 A G o 1 72 60 B Cs a 1 72 10
Ma3b3(AB) 140 128 12 10.7:1 A G o 1 36 128 B G a 1 36 12
Ma3b2c2d 420 392 28 14:1 A G o 1 24 392 B Cs a 1 24 28
Ma3b2cde 840 816 24 34:1 A G o 1 12 816 B Cs a 1 12 24
Ma3b2c(AA) 210 196 14 14:1 A G o 1 24 196 B Cs a 1 24 14
Ma3b2c(AB) 420 408 12 34:1 A G o 1 12 408 B Cs a 1 12 12
Ma3bcdef 1680 1680 0 1 A G c 1 6 1680

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A24 (continuacgdo).

TDD-8 Triangular dodecahedron
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3bcd(AA) 420 408 12 34:1 A C o 1 12 408 B Cs a 1 12 12
Ma3bcd(AB) 840 840 0 1 A C o 1 6 840
Ma3b(AA)2 55 50 5 10:1 A G o 1 48 50 B G a 1 48 5
Ma3b(AA)(BB) 110 104 6 17.3:1 A C o 1 24 104 B G a 1 24 6
Ma3b(AA)(AB) 220 214 6 35.7:1 A C o 1 12 214 B G a 1 12 6
Ma3b(AB)2 220 216 4 54:1 A G o 1 12 216 B Cs a 1 12 4
Ma3b(AB)(CD) 440 440 0 1 A G c 1 6 440
A G c 1 16 588 B G a 1 16 24
Ma2b2c2d2 648 612 36 98:4:2:1
C C o 2 8 24 D Cou a 2 8 12
Ma2b2c2de 1260 1224 36 34:1 A C o 1 8 1224 B Cs a 1 8 36
A G o 1 16 300 B Cs a 1 16 12
Ma2b2c2(AA) 318 300 18 100:4:1
C Coy a 2 8 6
Ma2b2c2(AB) 630 612 18 34:1 A G o 1 8 612 B G a 1 8 18
Ma2b2cdef 2520 2496 24 104:1 A G o 1 4 2496 B Cs a 1 4 24
Ma2b2cd(AA) 630 612 18 34:1 A G o 1 8 612 B G a 1 8 18
Ma2b2cd(AB) 1260 1248 12 104:1 A G o 1 4 1248 B Cs a 1 4 12
.3:6:2. A C o 1 32 68 B C o 2 16 18
Ma2b2(AA)2 93 86 7 | e ' ’
:1 C Cs a 1 32 4 D Cu a 2 16 3
A G o 1 16 158 B G a 1 16 6
Ma2b2(AA)(BB) 166 158 8 158:6:1
C Ca a 2 8 2
Ma2b2(AA)(AB) 330 320 10 32:1 A G c 1 8 320 B Cs a 1 8 10
A G c 1 8 304 B G o 2 4 36
Ma2b2(AB)2 350 340 10 152:9:3:1
C Cs a 1 8 6 Ca a 2 4 4

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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TDD-8 Triangular dodecahedron
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2b2(AB)(CD) 660 652 8 81.5:1 A G o 1 4 652 B G a 1 4 8
Ma2bcdefg 5040 5040 0 1 A Cy c 1 2 5040
Ma2bcde(AA) 1260 1248 12 104:1 A G o 1 4 1248 B G a 1 4 12
Ma2bcde(AB) 2520 2520 0 1 A C c 1 2 2520
Ma2bc(AA)2 165 156 9 17.3:1 A C c 1 16 156 B Cs a 1 16 9
Ma2bc(AA)(BB) 330 324 6 54:1 A Ci c 1 8 324 B Cs a 1 8 6
Ma2bc(AA)(AB) 660 654 6 109:1 A Gy c 1 4 654 B Cs a 1 4 6
Ma2bc(AB)2 660 648 12 54:1 A C o 1 4 648 B G a 1 4 12
Ma2bc(AB)(CD) 1320 1320 0 1 A Gy c 1 2 1320
A C o 1 96 12 B' G o 2 48 2
Ma2(AA)3 16 14 2 24:2:2:1 "
B Cs a 1 96 1 C Ca a 2 48 1
A G c 1 32 40 B Cs a 1 32 2
Ma2(AA)2(BB) 45 42 3 80:4:2:1
C C c 2 16 2 D Co a 2 16 1
Ma2(AA)2(AB) 87 82 5 16.4:1 A Gy c 1 16 82 B Cs a 1 16 5
Ma2(AA)(BB)(CC) 87 84 3 28:1 A C c 1 16 84 B C a 1 16 3
Ma2(AA)(BB)(AB) 174 170 4 42.5:1 A G c 1 8 170 B Cs a 1 8 4
A G c 1 8 168 B Cs a 1 8 3
Ma2(AA)(AB)2 177 172 5 168:3:2:1
C C c 2 4 4 D Ca a 2 4 2
Ma2(AA)(AB)(CD) 348 344 4 86:1 A C c 1 4 344 B C a 1 4 4
Ma2(AB)3 116 110 6 18.3:1 A C o 1 12 110 B G a 1 12 6
Ma2(AB)2(CD) 348 342 6 57:1 A Gy c 1 4 342 B Cs a 1 4 6
Ma2(AB)(CD)(EF) 696 696 0 1 A C c 1 2 696

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabcdefgh 10080 10080 0 A Ci c 1 1 10080
Mabcdef(AA) 2520 2520 0 A C c 1 2 2520
Mabcdef(AB) 5040 5040 0 A Ci c 1 1 5040
Mabcd(AA)2 330 318 12 26.5:1 A C c 1 8 318 B Cs a 1 8 12
Mabcd(AA)(BB) 660 660 0 1 A C c 1 4 660
Mabcd(AA)(AB) 1320 1320 0 1 A C: c 1 2 1320
Mabcd(AB)2 1320 1296 24 54:1 A Gy c 1 2 1296 B Cs a 1 2 24
Mabcd(AB)(CD) 2640 2640 0 1 A Ci c 1 1 2640
Mab(AA)3 29 26 3 8.7:1 A Gy c 1 48 26 B Cs a 1 48 3
Mab(AA)2(BB) 87 84 3 28:1 A C c 1 16 84 B C a 1 16 3
Mab(AA)2(AB) 174 168 6 28:1 A C c 1 8 168 B C a 1 8 6
Mab(AA)(BB)(CC) 174 174 0 1 A Gy c 1 8 174
Mab(AA)(BB)(AB) 348 348 0 1 A Ci c 1 4 348
Mab(AA)(AB)2 348 342 6 57:1 A Gy c 1 4 342 B Cs a 1 4 6
Mab(AA)(AB)(CD) 696 696 0 1 A G c 1 2 696
Mab(AB)3 232 220 12 18.3:1 A Gy c 1 6 220 B Cs a 1 6 12
Mab(AB)2(CD) 696 684 12 57:1 A Gy c 1 2 684 B Cs a 1 2 12
Mab(AB)(CD)(EF) 1392 1392 0 1 A G c 1 1 1392
A G c 2 192 2 B' S4 c 2 192 1
M(AA)4 6 4 2 4:2:2:1
B" D, c 4 96 2 C Dad a 4 96 1
M(AA)3(BB) 9 8 1 8:1 A Gy c 1 96 8 B Cs a 1 96 1
M(AA)3(AB) 18 16 2 8:1 A C c 1 48 16 B C a 1 48 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A C c 2 32 14 B Ci c 1 64 6
M(AA)2(BB)2 21 20 1 14:12:1
C Cav a 2 32 1
M(AA)2(BB)(CC) 27 26 1 26:1 A G c 1 32 26 B Cs a 1 32 1
M(AA)2(BB)(AB) 54 52 2 26:1 A Cy c 1 16 52 B Cs a 1 16 2
A G c 1 16 38 B C c 2 8 28
M(AA)2(AB)2 69 66 3 38:14:1:1 , "
C Cs a 1 16 1 C Ca a 2 8 2
M(AA)2(AB)(CD) 108 104 4 26:1 A Cy c 1 8 104 B Cs a 1 8 4
M(AA)(BB)(CC)(DD) 54 54 0 1 A G c 1 16 54
M(AA)(BB)(CC)(AB) 108 108 0 1 A Gy c 1 8 108
M(AA)(BB)(AB)2 108 106 2 53:1 A G c 1 8 106 B Cs a 1 8 2
M(AA)(BB)(AB)(CD) 216 216 0 1 A Gy c 1 4 216
M(AA)(AB)3 72 68 4 17:1 A C c 1 12 68 B C a 12 4
M(AA)(AB)2(CD) 216 212 4 53:1 A C c 1 4 212 C a 4 4
M(AA)(AB)(CD)(EF) 432 432 0 1 A Gy c 1 2 432
A G o 1 24 22 B G o 2 12 18
:18:4: C Gs 1 24 2 D' S 2 12 2
M(AB)4 51 44 7 44:18:4:2 a 4 o
:2:1:1 D" D> o 4 6 4 E' Cy a 2 12 1
E" Da2g a 4 6 2
M(AB)3(CD) 144 136 8 17:1 A G c 1 6 136 B Cs a 1 6 8
A G c 1 4 182 B G c 2 2 56
M(AB)2(CD)2 246 238 8 91:14:2:1
C Cs a 1 4 4 D Cy a 2 2 4
M(AB)2(CD)(EF) 432 424 8 53:1 A Gy c 1 2 424 B Cs a 1 2 8
M(AB)(CD)(EF)(GH) 864 864 0 1 A G c 1 1 864

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A25. CCU-9 Capped cube. Total é o nimero de estereoisOmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisomeros

quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)

e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero

de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

CCU-9 Capped cube

Set Subsets
Formula* RCP
Total C Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma9 1 0 1 A Cav a 4 90720 1
Ma8b 3 0 8:1 A Cs a 1 40320 2 B Cav a 4 10080 1
A Cs a 1 10080 6 B C C 1 10080 2
Ma7b2 10 2 8 6:2:1
C Cu a 2 5040 2
Ma7bc 18 8 10 1.3:1 A Cs a 1 5040 10 B C C 1 5040 8
Ma7(AA) 4 0 4 1 A Cs a 1 10080 4
Ma7(AB) 8 4 4 1:1 A C1 C 1 5040 4 A" Cs a 5040 4
A' C c 1 4320 10 A" Cs a 4320 10
Ma6b3 22 10 12 10:10:1
B Cov a 2 2160 2
A C C 1 1440 42 B Cs a 1 1440 20
Mabb2c 64 42 22 42:20:1
C Co a 2 720 2
Maé6bcd 126 96 30 3.2:1 A C c 1 720 96 B Cs a 1 720 30
Mab6b(AA) 28 20 8 2.5:1 A C1 C 1 1440 20 B Cs a 1 1440 8
Mab6b(AB) 56 44 12 3.7:1 A C1 C 1 720 44 B Cs a 1 720 12
A C c 1 2880 18 B Cs a 1 2880 12
Ma5b4 34 18 16 36:24:2:1
C Coy a 2 1440 2 D Cay a 4 720 2
Mab5b3c 126 96 30 3.2:1 A C c 1 720 96 B Cs a 1 720 30
A C c 1 480 150 B Cs a 1 480 36
Ma5b2c2 192 150 42 50:12:1
C Ca a 2 240 6
Ma5b2cd 378 328 50 6.6:1 A C c 1 240 328 B Cs a 1 240 50
Ma5b2(AA) 84 68 16 4.3:1 A C c 1 480 68 B Cs a 1 480 16
Ma5b2(AB) 168 148 20 7.4:1 A C C 1 240 148 B Cs a 240 20

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5bcde 756 696 60 11.6:1 A C1 C 1 120 696 B Cs a 1 120 60
Ma5bc(AA) 168 156 12 13:1 A C1 C 1 240 156 B Cs a 1 240 12
Ma5bc(AB) 336 312 24 13:1 A C C 1 120 312 B Cs a 1 120 24
A C C 1 960 14 B Cs a 1 960 4
Ma5(AA)2 21 14 7 9.3:2.7:1
C Cyy a 2 480 3
Ma5(AA)(BB) 39 30 9 3.3:11 A C C 1 480 30 B Cs a 1 480 9
Ma5(AA)(AB) 78 72 6 12:1 A G c 1 20 72 B Cs a 1 240 6
A C C 1 240 66 B Cs a 1 240 9
Ma5(AB)2 81 70 11 66:9:2:1
C C, C 2 120 4 D Coy a 2 120 2
Ma5(AB)(CD) 156 144 12 12:1 A C c 1 120 144 B Cs a 1 120 12
A Ci C 1 576 122 B Cs a 1 576 34
Ma4b4c 160 122 38 244:68:2:1
C Cyy a 2 288 2 D Cay a 4 144 2
.3:16. A C C 1 288 262 B Cs a 1 288 50
Ma4b3c2 318 262 56 | 53167 !
:1 C Cov a 2 144 6
Ma4b3cd 630 560 70 8:1 A C C 1 144 560 B Cs a 1 144 70
Ma4b3(AA) 140 120 20 6:1 A Ci C 1 288 120 B Cs a 1 288 20
Ma4b3(AB) 280 252 28 9:1 A C c 1 144 252 B Cs a 1 144 28
.3:26. A C C 1 96 862 B Cs a 1 96 80
Ma4b2c2d o1 862 86 | 2873267 !
:1 C Cav a 2 48 6
Ma4db2cde 1890 1800 a0 20:1 A Ci C 1 48 1800 B Cs a 1 48 90
Ma4b2c(AA) 420 396 24 16.5:1 A C1 C 1 96 396 B Cs a 1 96 24
Ma4b2c(AB) 840 804 36 22.3:1 A C C 1 48 804 B Cs a 48 36

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A25 (continuacgdo).

CCU-9 Capped cube

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4bcdef 3780 3720 60 62:1 A Ci c 1 24 3720 B Cs a 1 24 60
Madbcd(AA) 840 828 12 69:1 A C c 1 48 828 B Cs a 1 48 12
Ma4bcd(AB) 1680 1656 24 69:1 A Ci c 1 24 1656 B Cs a 1 24 24
A Ci c 1 192 90 B Cs a 1 192 6
Ma4db(AA)2 99 90 9 60:4:1
C Co a 2 96 3
Ma4b(AA)(BB) 195 186 9 20.7:1 A Ci c 1 96 186 B Cs a 1 96 9
Ma4b(AA)(AB) 390 384 6 64:1 A Gy c 1 48 384 B Cs a 1 48 6
A C o 1 48 374 B G a 1 48 13
Ma4b(AB)2 393 378 15 | 374:13:2:1
C C c 2 24 4 D Ca a 2 24 2
Ma4b(AB)(CD) 780 768 12 64:1 A C c 1 24 768 B C a 1 24 12
Ma3b3c3 420 360 60 6:1 A Gy c 1 216 360 B Cs a 1 216 60
Ma3b3c2d 1260 1160 100 11.6:1 A C o 1 72 1160 B G a 1 72 100
Ma3b3cde 2520 2400 120 20:1 A Ci c 1 36 2400 B Cs a 1 36 120
Ma3b3c(AA) 560 536 24 22.3:1 A Gy c 1 72 536 B Cs a 1 72 24
Ma3b3c(AB) 1120 1072 48 22.3:1 A G o 1 36 1072 B G a 1 36 48
A G c 1 48 1764 B Cs a 1 48 120
Ma3b2c2d2 1896 1764 132 294:20:1
C Coy a 2 24 12
Ma3b2c2de 3780 3640 140 26:1 A Gy c 1 24 3640 B Cs a 1 24 140
Ma3b2c2(AA) 840 800 40 20:1 A Ci c 1 48 800 B Cs a 1 48 40
Ma3b2c2(AB) 1680 1624 56 29:1 A C o 1 24 1624 B G a 1 24 56
Ma3b2cdef 7560 7440 120 62:1 A Gy c 1 12 7440 B Cs a 1 12 120
Ma3b2cd(AA) 1680 1656 24 69:1 A C c 1 24 1656 B Cs a 1 24 24

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b2cd(AB) 3360 3312 48 69:1 A G o 1 12 3312 B G a 1 12 48
Ma3b2(AA)2 198 180 18 176:16:2:1 A G c ! % 176 8 < i ! % 16
C G o 2 48 4 D Cy a 2 48 2
Ma3b2(AA)(BB) 390 372 18 20.7:1 A C c 1 48 372 B Cs a 1 48 18
Ma3b2(AA)(AB) 780 768 12 64:1 A C c 1 24 768 B C a 1 24 12
A G o 1 24 748 B G a 1 24 26
Ma3b2(AB)2 786 756 30 |374:13:2:1
C C c 2 12 8 D Ca a 2 12 4
Ma3b2(AB)(CD) 1560 1536 24 64:1 A Ci c 1 12 1536 B Cs a 1 12 24
Ma3bcdefg 15120 15120 0 A Gy c 1 6 15120
Ma3bcde(AA) 3360 3360 0 A G c 1 12 3360
Ma3bcde(AB) 6720 6720 0 A Gy c 1 6 6720
Ma3bc(AA)2 390 380 10 38:1 A G c 1 48 380 B Cs a 1 48 10
Ma3bc(AA)(BB) 780 780 0 A G c 1 24 780
Ma3bc(AA)(AB) 1560 1560 0 A Gy c 1 12 1560
Ma3bc(AB)2 1560 1540 20 77:1 A G o 1 12 1540 B G a 1 12 20
Ma3bc(AB)(CD) 3120 3120 0 1 A Gy c 1 6 3120
Ma3(AA)3 32 24 8 3:1 A C c 1 288 24 B Cs a 1 288 8
Ma3(AA)2(BB) 96 84 12 7:1 A Gy c 1 96 84 B Cs a 1 96 12
Ma3(AA)2(AB) 192 188 4 47:1 A Gy c 1 48 188 B Cs a 1 48 4
Ma3(AA)(BB)(CC) 192 180 12 15:1 A C c 1 48 180 B Cs a 1 48 12
Ma3(AA)(BB)(AB) 384 384 0 1 A Gy c 1 24 384
Ma3(AA)(AB)2 384 372 12 31:1 A G o 1 24 372 B Cs a 1 24 12

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3(AA)(AB)(CD) 768 768 0 1 A G c 1 12 768
Ma3(AB)3 256 248 8 31:1 A C c 1 36 248 B Cs a 36 8
Ma3(AB)2(CD) 768 760 8 95:1 A G c 1 12 760 B Cs a 12 8
Ma3(AB)(CD)(EF) 1536 1536 0 1 A C c 1 6 1536
A C c 1 16 5484 B Cs a 1 16 180
Ma2b2c2d2e 5676 5484 192 914:30:1
C Co a 2 8 12
Ma2b2c2def 11340 11160 180 62:1 A C c 1 8 11160 B Cs a 1 8 180
Ma2b2c2d(AA) 2520 2472 48 51.5:1 A C c 1 16 2472 B Cs a 1 16 48
Ma2b2c2d(AB) 5040 4968 72 69:1 A C c 1 8 4968 B Cs a 1 8 72
Ma2b2cdefg 22680 22560 120 188:1 A C o 1 4 22560 B Cs a 1 4 120
Ma2b2cde(AA) 5040 5016 24 209:1 A C c 1 8 5016 B Cs a 1 8 24
Ma2b2cde(AB) 10080 10032 48 209:1 A C c 1 4 10032 B Cs a 1 4 48
A C c 1 32 556 B Cs a 1 32 26
Ma2b2c(AA)2 588 560 28 556:26:2:1
C C c 2 16 4 D Cov a 2 16 2
Ma2b2c(AA)(BB) 1170 1152 18 64:1 A C c 1 16 1152 B C a 1 16 18
Ma2b2c(AA)(AB) 2340 2328 12 194:1 A G c 1 8 2328 | B Cs a 1 8 12
:23:2: A C o 1 8 2288 B Cs a 1 8 46
Ma2b2c(AB)2 2346 2296 50 | 1144232 !
1 C C c 2 4 8 D Cov a 2 4 4
Ma2b2c(AB)(CD) 4680 4656 24 194:1 A C c 1 4 4656 B G a 1 4 24
Ma2bcdefgh 45360 45360 0 1 A C c 1 2 45360
Ma2bcdef(AA) 10080 10080 0 1 A C: o 1 4 10080
Ma2bcdef(AB) 20160 20160 0 1 A C c 1 2 20160

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2bcd(AA)2 1170 1140 30 38:1 A G c 1 16 1140 B Cs a 1 16 30
Ma2bcd(AA)(BB) 2340 2340 0 1 A C c 1 8 2340
Ma2bcd(AA)(AB) 4680 4680 0 1 A G c 1 4 4680
Ma2bcd(AB)2 4680 4620 60 77:1 A C c 1 4 4620 B Cs a 1 4 60
Ma2bcd(AB)(CD) 9360 9360 0 1 A C c 1 2 9360
Ma2b(AA)3 96 84 12 7:1 A G o 1 96 84 B G a 1 96 12
Ma2b(AA)2(BB) 288 272 16 17:1 A G c 1 32 272 B Cs a 1 32 16
Ma2b(AA)2(AB) 576 564 12 47:1 A C o 1 16 564 B G a 1 16 12
Ma2b(AA)(BB)(CC) 576 564 12 47:1 A G c 1 16 564 B Cs a 1 16 12
Ma2b(AA)(BB)(AB) 1152 1152 0 1 A G c 1 8 1152
Ma2b(AA)(AB)2 1152 1132 20 56.6:1 A C c 1 8 1132 B C a 1 8 20
Ma2b(AA)(AB)(CD) 2304 2304 0 1 A G c 1 4 2304
Ma2b(AB)3 768 744 24 31:1 A C o 1 12 744 B G a 12 24
Ma2b(AB)2(CD) 2304 2280 24 95:1 A G c 1 4 2280 Cs a 4 24
Ma2b(AB)(CD)(EF) 4608 4608 0 1 A G c 1 2 4608
Mabcdefghi 90720 90720 0 1 A G c 1 1 90720
Mabcdefg(AA) 20160 20160 0 1 A G c 1 2 20160
Mabcdefg(AB) 40320 40320 0 1 A Ci c 1 1 40320
Mabcde(AA)2 2340 2280 60 38:1 A G c 1 8 2280 B Cs a 1 8 60
Mabcde(AA)(BB) 4680 4680 0 1 A G c 1 4 4680
Mabcde(AA)(AB) 9360 9360 0 1 A G c 1 2 9360
Mabcde(AB)2 9360 9240 120 77:1 A G c 1 2 9240 B Cs a 1 2 120

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabcde(AB)(CD) 18720 18720 0 1 A G o 1 1 18720
Mabc(AA)3 192 180 12 15:1 A C c 1 48 180 B Cs a 48 12
Mabc(AA)2(BB) 576 564 12 47:1 A G o 1 16 564 B G a 16 12
Mabc(AA)2(AB) 1152 1128 24 47:1 A C c 1 8 1128 B Cs a 8 24
Mabc(AA)(BB)(CC) 1152 1152 0 1 A C c 1 8 1152
Mabc(AA)(BB)(AB) 2304 2304 0 1 A G c 1 4 2304
Mabc(AA)(AB)2 2304 2280 24 95:1 A Gy c 1 4 2280 B Cs a 1 4 24
Mabc(AA)(AB)(CD) 4608 4608 0 1 A G c 1 2 4608
Mabc(AB)3 1536 1488 48 31:1 A Gy c 1 6 1488 B Cs a 1 6 48
Mabc(AB)2(CD) 4608 4560 48 95:1 A Ci c 1 2 4560 B Cs a 1 2 48
Mabc(AB)(CD)(EF) 9216 9216 0 1 A G c 1 1 9216
A G c 1 384 10 B Cs a 1 384 2
Ma(AA)4 15 10 5 40:8:4:1
C Co a 2 192 2 D Cay a 4 96 1
Ma(AA)3(BB) 53 44 9 4.9:1 A Gy c 1 96 44 B Cs a 1 96 9
Ma(AA)3(AB) 106 100 6 16.7:1 A G c 1 48 100 B Cs a 1 48 6
A G o 1 64 70 B Cs a 1 64 7
Ma(AA)2(BB)2 82 70 12 28:2.8:1
C Ca a 2 32 5
Ma(AA)2(BB)(CC) 159 146 13 11.2:1 A Gy c 1 32 146 B Cs a 1 32 13
Ma(AA)2(BB)(AB) 318 312 6 52:1 A Gy c 1 16 312 B Cs a 1 16 6
A G c 1 16 298 B Cs a 1 16 15
Ma(AA)2(AB)2 323 306 17 | 298:15:4:1
C C c 2 8 8 D Ca a 2 8 2
Ma(AA)2(AB)(CD) 636 624 12 52:1 A C c 1 8 624 B C a 1 8 12

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) | 318 306 12 25.5:1 A C. c 1 16 306 B C a 1 16 12
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 636 636 0 1 A C c 1 8 636
Ma(AA)(BB)(AB)2 636 622 14 44.4:1 A C: c 1 8 622 B C a 1 8 14
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) 1272 1272 0 1 A C c 1 4 1272
Ma(AA)(AB)3 424 412 12 34.3:1 A C c 1 12 412 B Cs a 12 12
Ma(AA)(AB)2(CD) 1272 1260 12 105:1 A C c 1 4 1260 B Cs a 4 12
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 2544 2544 0 1 A G c 1 2 2544
A C c 1 24 194 B Cs a 1 24 13
Ma(AB)4 218 202 16 388:_216:8:1 C C c 2 12 8 D' Cav a 2 12 1
D" Cav a 4 6 2
Ma(AB)3(CD) 848 824 24 34.3:1 A G c 1 6 824 B Cs a 1 6 24
A C c 1 4 1234 B Cs a 1 4 28
Ma(AB)2(CD)2 1282 1250 32 |617:14:4:1
C C c 2 2 16 D Cov a 2 2 4
Ma(AB)2(CD)(EF) 2544 2520 24 105:1 A G c 1 2 2520 B Cs a 1 2 24
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) 5088 5088 0 1 A C c 1 1 5088

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



222

Tabela A26. CSAPR-9 Capped square antiprism. Total é o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos

estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos

pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica

o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

CSAPR-9 Capped square antiprism

Set Subsets
Formula* RCP
Total C Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma9 1 0 1 A Cav a 4 90720 1
Ma8b 3 0 8:1 A Cs a 1 40320 2 B Cav a 4 10080 1
A' C c 1 10080 4 A" Cs a 1 10080 4
Ma7b2 10 4 6 4:4:1
B Co a 2 5040 2
Ma7bc 18 12 6 2:1 A C C 1 5040 12 B Cs a 1 5040 6
Ma7(AA) 5 2 3 1.5:1 A Cs a 1 10080 3 B C C 1 10080 2
Ma7(AB) 10 8 2 4:1 A Ci C 1 5040 8 B Cs a 1 5040 2
A C C 1 4320 12 B Cs a 1 4320 8
Ma6b3 22 12 10 12:8:1
C Cov a 2 2160 2
A C C 1 1440 52 B Cs a 1 1440 10
Mabb2c 64 52 12 52:10:1
C Co a 2 720 2
Maé6bcd 126 120 6 20:1 A C c 1 720 120 B Cs a 1 720 6
Mab6b(AA) 35 28 7 4:1 A C1 C 1 1440 28 B Cs a 1 1440 7
Mab6b(AB) 70 68 34:1 A C c 1 720 68 B Cs a 1 720 2
A C c 1 2880 20 B Cs a 1 2880 10
Ma5b4 34 22 12 40:20:2:1
C ) C 2 1440 2 D Cav a 4 720 2
Mab5b3c 126 108 18 6:1 A C c 1 720 108 B Cs a 1 720 18
A C1 C 1 480 164 B Cs a 1 480 22
Ma5b2c2 192 168 24 | 164:22:2:1
C G c 2 240 4 D Cy a 2 240 2
Ma5b2cd 378 360 18 20:1 A C c 1 240 360 B Cs a 1 240 18
Ma5b2(AA) 105 92 13 7.1:1 A C C 1 480 92 B Cs a 1 480 13
Ma5b2(AB) 210 204 6 34:1 A C c 1 240 204 B Cs a 1 240 6

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A26 (continuacgdo).

CSAPR-9 Capped square antiprism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5bcde 756 756 0 1 A Ci c 1 120 756
Ma5bc(AA) 210 198 12 16.5:1 A C c 1 240 198 B Cs a 1 240 12
Ma5bc(AB) 420 420 0 1 A G c 1 120 420
A Ci c 1 960 24 B Cs a 1 960 4
Ma5(AA)2 32 26 6 24:4:1:1
c' G o 2 480 2 c" Cy a 2 480 2
Ma5(AA)(BB) 60 54 6 9:1 A Ci c 1 480 54 Cs a 1 480 6
Ma5(AA)(AB) 120 116 4 29:1 A Gy c 1 240 116 B Cs a 1 240 4
A C o 1 240 110 B G a 1 240 6
Ma5(AB)2 124 118 6 27.5:1.5:1
C C c 2 120 8
Ma5(AB)(CD) 240 240 0 1 A G c 1 120 240
A G c 1 576 140 B Cs a 1 576 16
Madb4c 160 142 18 | 280:32:2:1
C G c 2 288 2 D Cay a 4 144 2
A G c 1 288 284 B Cs a 1 288 28
Ma4b3c2 318 288 30 |284:28:2:1
C G o 2 144 4 D Cy a 2 144 2
Ma4b3cd 630 612 18 34:1 A C o 1 144 612 B G a 1 144 18
Ma4b3(AA) 175 158 17 9.3:1 A Gy c 1 288 158 B Cs a 1 288 17
Ma4b3(AB) 350 344 6 57.3:1 A G c 1 144 344 B Cs a 1 144 6
A G c 1 96 908 B Cs a 1 96 34
Ma4b2c2d 948 912 36 |908:34:2:1
C C c 2 48 4 D Co a 2 48 2
Madb2cde 1890 1872 18 104:1 A Gy c 1 48 1872 B Cs a 1 48 18
Ma4db2c(AA) 525 504 21 24:1 A G o 1 96 504 B G a 1 96 21
Ma4b2c(AB) 1050 1044 6 174:1 A G o 1 48 1044 B G a 1 48 6

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A26 (continuacgdo).

CSAPR-9 Capped square antiprism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma4bcdef 3780 3780 1 A C o 1 24 3780
Ma4dbcd(AA) 1050 1038 12 86.5:1 A C o 1 48 1038 B G a 1 48 12
Madbcd(AB) 2100 2100 0 1 A C o 1 24 2100
A C o 1 192 136 B G a 1 192 12
Ma4db(AA)2 152 138 14 136:12:1:1
c G c 2 96 2 c" Cov a 2 96 2
Ma4b(AA)(BB) 300 290 10 29:1 A G c 1 9 290 Cs a 1 96 10
Ma4b(AA)(AB) 600 596 4 149:1 A G c 1 48 59 B Cs a 1 48 4
.5:4. A C o 1 48 578 B C a 1 48 18
Ma4b(AB)2 604 586 18 | 1444 ! :
1 C C o 2 24 8
Ma4b(AB)(CD) 1200 1200 0 1 A C o 1 24 1200
Ma3b3c3 420 384 36 10.7:1 A C o 1 216 384 B G a 216 36
Ma3b3c2d 1260 1224 36 34:1 A C c 1 72 1224 B Cs a 72 36
Ma3b3cde 2520 2520 0 1 A C o 1 36 2520
Ma3b3c(AA) 700 676 24 28.2:1 A C o 1 72 676 B G a 1 72 24
Ma3b3c(AB) 1400 1400 0 1 A C o 1 36 1400
A C o 1 48 1824 B G a 1 48 60
Ma3b2c2d2 1896 1836 60 304:10:1
C C c 2 24 12
Ma3b2c2de 3780 3744 36 104:1 A C o 1 24 3744 B G a 24 36
Ma3b2c2(AA) 1050 1016 34 29.9:1 A C o 1 48 1016 B G a 48 34
Ma3b2c2(AB) 2100 2088 12 174:1 A C c 1 24 2088 G a 24 12
Ma3b2cdef 7560 7560 0 1 A C o 1 12 7560
Ma3b2cd(AA) 2100 2076 24 86.5:1 A C o 1 24 2076 B G a 1 24 24

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b2cd(AB) 4200 4200 0 1 A Ci c 1 12 4200
Ma3b2(AA)2 304 284 20 140:8:1:1 A G c ! % 280 ® < i ! % 16
c' G o 2 48 4 c" Cy a 2 48 4
Ma3b2(AA)(BB) 600 584 16 36.5:1 A C c 1 48 584 B Cs a 1 48 16
Ma3b2(AA)(AB) 1200 1192 8 149:1 A G o 1 24 1192 B G a 1 24 8
A G o 1 24 1168 G a 1 24 24
Ma3b2(AB)2 1208 1184 24 146:3:1
C C c 2 12 16
Ma3b2(AB)(CD) 2400 2400 0 1 A G c 1 12 2400
Ma3bcdefg 15120 15120 0 1 A Gy c 1 6 15120
Ma3bcde(AA) 4200 4200 0 1 A G c 1 12 4200
Ma3bcde(AB) 8400 8400 0 1 A Gy c 1 6 8400
Ma3bc(AA)2 600 576 24 24:1 A C o 1 48 576 B G a 48 24
Ma3bc(AA)(BB) 1200 1188 12 99:1 A G o 1 24 1188 G a 24 12
Ma3bc(AA)(AB) 2400 2400 0 1 A Gy c 1 12 2400
Ma3bc(AB)2 2400 2364 36 65.7:1 A C c 1 12 2364 B Cs a 1 12 36
Ma3bc(AB)(CD) 4800 4800 0 1 A Gy c 1 6 4800
Ma3(AA)3 58 52 6 8.7:1 A C c 1 288 52 B Cs a 1 288 6
Ma3(AA)2(BB) 174 166 8 20.8:1 A Gy c 1 96 166 B Cs a 1 96 8
Ma3(AA)2(AB) 348 340 8 42.5:1 A Gy c 1 48 340 B Cs a 1 48 8
Ma3(AA)(BB)(CC) 348 342 6 57:1 A C c 1 48 342 B Cs a 1 48 6
Ma3(AA)(BB)(AB) 696 692 4 173:1 A Gy c 1 24 692 B Cs a 1 24 4
Ma3(AA)(AB)2 696 686 10 68.6:1 A C c 1 24 686 B C a 1 24 10

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3(AA)(AB)(CD) 1392 1392 0 1 A G c 1 12 1392
Ma3(AB)3 464 452 12 37.7:1 A C c 1 36 452 B Cs a 36 12
Ma3(AB)2(CD) 1392 1380 12 115:1 A C c 1 12 1380 B Cs a 12 12
Ma3(AB)(CD)(EF) 2784 2784 0 1 A C c 1 6 2784
A C c 1 16 5592 B Cs a 1 16 72
Ma2b2c2d2e 5676 5604 72 932:12:1
C G c 2 8 12
Ma2b2c2def 11340 11304 36 314:1 A C c 1 8 11304 B Cs a 8 36
Ma2b2c2d(AA) 3150 3108 42 74:1 A C c 1 16 3108 Cs a 16 42
Ma2b2c2d(AB) 6300 6288 12 524:1 A C c 1 8 6288 B Cs a 8 12
Ma2b2cdefg 22680 22680 0 1 A C c 1 4 22680
Ma2b2cde(AA) 6300 6276 24 261.5:1 A C c 1 8 6276 B Cs a 1 8 24
Ma2b2cde(AB) 12600 12600 0 1 A C c 1 4 12600
A C c 1 32 872 B Cs a 1 32 24
Ma2b2c(AA)2 904 876 28 436:12:1:1
c C c 2 16 4 c" Cov a 2 16 4
Ma2b2c(AA)(BB) 1800 1780 20 89:1 A C c 1 16 1780 G a 1 16 20
Ma2b2c(AA)(AB) 3600 3592 8 449:1 A G c 1 8 3592 B Cs a 1 8 8
.5:4. A C o 1 8 3556 B G a 1 8 36
Ma2b2c(AB)2 3608 3572 36 | ‘44043 !
1 C C c 2 4 16
Ma2b2c(AB)(CD) 7200 7200 0 1 A C c 1 4 7200
Ma2bcdefgh 45360 45360 0 1 A C c 1 2 45360
Ma2bcdef(AA) 12600 12600 0 1 A C: o 1 4 12600
Ma2bcdef(AB) 25200 25200 0 1 A C c 1 2 25200

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A26 (continuacgdo).

CSAPR-9 Capped square antiprism

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2bcd(AA)2 1800 1776 24 74:1 A G o 1 16 1776 B G a 1 16 24
Ma2bcd(AA)(BB) 3600 3588 12 299:1 A C c 1 8 3588 B Cs a 1 8 12
Ma2bcd(AA)(AB) 7200 7200 0 1 A G c 1 4 7200
Ma2bcd(AB)2 7200 7164 36 199:1 A C c 1 4 7164 B Cs a 1 4 36
Ma2bcd(AB)(CD) 14400 14400 0 1 A C c 1 2 14400
Ma2b(AA)3 174 164 10 16.4:1 A G o 1 96 164 B G a 1 96 10
Ma2b(AA)2(BB) 522 510 12 42.5:1 A G c 1 32 510 B Cs a 1 32 12
Ma2b(AA)2(AB) 1044 1036 8 129.5:1 A C c 1 16 1036 B C a 1 16 8
Ma2b(AA)(BB)(CC) 1044 1038 6 173:1 A G c 1 16 1038 B Cs a 1 16 6
Ma2b(AA)(BB)(AB) | 2088 2084 4 521:1 A C c 1 8 2084 B C a 1 8 4
Ma2b(AA)(AB)2 2088 2070 18 115:1 A C c 1 8 2070 B C a 1 8 18
Ma2b(AA)(AB)(CD) 4176 4176 0 1 A G c 1 4 4176
Ma2b(AB)3 1392 1380 12 115:1 A C o 1 12 1380 B G a 1 12 12
Ma2b(AB)2(CD) 4176 4164 12 347:1 A G c 1 4 4164 B Cs a 1 4 12
Ma2b(AB)(CD)(EF) 8352 8352 0 1 A G c 1 2 8352
Mabcdefghi 90720 90720 0 1 A G c 1 1 90720
Mabcdefg(AA) 25200 25200 0 1 A G c 1 2 25200
Mabcdefg(AB) 50400 50400 0 1 A Ci c 1 1 50400
Mabcde(AA)2 3600 3600 0 1 A G c 1 8 3600
Mabcde(AA)(BB) 7200 7200 0 1 A G c 1 4 7200
Mabcde(AA)(AB) 14400 14400 0 1 A G c 1 2 14400
Mabcde(AB)2 14400 14400 0 1 A C c 1 2 14400

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabcde(AB)(CD) 28800 28800 0 1 A C1 C 1 1 28800
Mabc(AA)3 348 336 12 28:1 A C1 C 1 48 336 B Cs a 48 12
Mabc(AA)2(BB) 1044 1032 12 86:1 A C C 1 16 1032 B Cs a 16 12
Mabc(AA)2(AB) 2088 2088 0 1 A C1 C 1 8 2088
Mabc(AA)(BB)(CC) 2088 2088 0 1 A C1 C 1 8 2088
Mabc(AA)(BB)(AB) | 4176 4176 0 1 A G c 1 4 4176
Mabc(AA)(AB)2 4176 4152 24 173:1 A G c 1 4 4152 B Cs a 1 4 24
Mabc(AA)(AB)(CD) 8352 8352 0 1 A Ci C 1 2 8352
Mabc(AB)3 2784 2784 0 1 A Ci C 1 6 2784
Mabc(AB)2(CD) 8352 8352 0 1 A Ci C 1 2 8352
Mabc(AB)(CD)(EF) | 16704 16704 0O 1 A G c 1 1 16704
A Ci C 1 384 22 B Cs a 1 384 2
Ma(AA)4 28 26 2 44:4:2:1
C C, C 2 192 2 D Ca C 4 96 2
Ma(AA)3(BB) 102 98 4 24.5:1 A G c 1 9% 98 B Cs a 1 96 4
Ma(AA)3(AB) 204 200 4 50:1 A G c 1 48 200 B Cs a 1 48 4
A Ci C 1 64 146 B Cs a 1 64 4
Ma(AA)2(BB)2 156 152 4 | 48.7:1.3:1
C C, C 2 32 6
Ma(AA)2(BB)(CC) 306 302 4 75.5:1 A G c 1 32 302 B Cs a 1 32 4
Ma(AA)2(BB)(AB) 612 608 4 152:1 A G c 1 16 608 B Cs a 1 16 4
.5:1. A C C 1 16 602 B C C 8 12
Ma(AA)2(AB)2 618 614 4 150.5:1.5 ! 2
11 C Cs a 1 16 4
Ma(AA)2(AB)(CD) 1224 1224 0 1 A G c 1 8 1224

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) | 612 612 0 1 A G c 1 16 612
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 1224 1224 0 1 A C c 1 8 1224
Ma(AA)(BB)(AB)2 1224 1216 8 152:1 A G c 1 8 1216 B C 8 8
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) 2448 2448 0 1 A C c 1 4 2448
Ma(AA)(AB)3 816 808 8 101:1 A C c 1 12 808 B G 12 8
Ma(AA)(AB)2(CD) 2448 2440 8 305:1 A C c 1 4 2440 B C 4 8
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) 4896 4896 0 1 A C c 1 2 4896
A C C 1 24 402 B G 12 10
Ma(AB)4 416 416 0 402:5:1
C Ca C 4 6 4
Ma(AB)3(CD) 1632 1632 0 1 A C c 1 6 1632
Ma(AB)2(CD)2 2460 2460 0 203:1 A C c 1 4 2436 B C 2 24
Ma(AB)2(CD)(EF) 4896 4896 0 1 A C c 1 2 4896
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 9792 9792 0 1 A G c 1 1 9792

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A27. EP-9 Enneagon. Total é o nUmero de estereoisdmeros para o shape e formula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros
quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisémeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)
e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o numero
de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

EP-9 Enneagon

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma9 1 0 1 1 A Don a 18 20160 1
Ma8b 1 0 1 1 A Cay a 2 20160 1
Ma7b2 4 0 4 1 A Cyy a 2 5040 4
Ma7bc 4 0 4 1 A Cs a 1 5040 4
Ma7(AA) 2 0 2 1 A Cyy a 2 5040 2
Ma7(AB) 2 0 2 1 A C a 1 5040 2
A Cs a 1 4320 3 B Coy a 2 2160 3
Ma6b3 7 0 7 18:9:1
C Dsn a 6 720 1
Ma6b2c 16 0 16 6:1 A Cs a 1 1440 12 B Coy a 2 720 4
Ma6bcd 28 0 28 1 A Cs a 1 720 28
Ma6b(AA) 8 0 8 6:1 A Cs a 1 1440 6 B Coy a 2 720 2
Ma6b(AB) 14 0 14 1 A Cs a 1 720 14
Ma5b4 10 0 10 1.3:1 A Cs a 1 2880 4 B Cyy a 2 1440 6
Ma5b3c 28 0 28 1 A Cs a 1 720 28
Ma5b2c2 48 0 48 6:1 A Cs a 1 480 36 B Coy a 2 240 12
Ma5b2cd 84 0 84 1 A Cs a 1 240 84
Ma5b2(AA) 24 0 24 6:1 A Cs a 1 480 18 B Coy a 2 240 6
Ma5b2(AB) 42 0 42 1 A Cs a 1 240 42
Ma5bcde 168 0 168 1 A Cs a 1 120 168
Ma5bc(AA) 42 0 42 1 A Cs a 1 240 42
Ma5bc(AB) 84 0 84 1 A Cs a 1 120 84
Ma5(AA)2 9 0 9 1.8:1 A Cyy a 2 480 7 B Cs a 1 960 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group % RCW
Ma5(AA)(BB) 12 0 12 10:1 A Cs a 1 480 10 B Cov a 240 2
Ma5(AA)(AB) 22 0 22 1 A Cs a 1 240 22
Ma5(AB)2 28 0 28 2.7:1 A Cs a 1 240 16 B Cay a 120 12
Ma5(AB)(CD) 44 0 44 1 A Cs a 1 120 44
Madb4c 38 0 38 10.7:1 A Cs a 1 576 32 B Cyy a 288 6
Ma4b3c2 76 0 76 10.7:1 A Cs a 1 288 64 B Coy a 144 12
Ma4b3cd 140 0 140 1 A Cs a 1 144 140
Ma4db3(AA) 38 0 38 10.7:1 A Cs a 1 288 32 B Cov a 144 6
Ma4b3(AB) 70 0 70 1 A Cs a 1 144 70
Ma4b2c2d 216 0 216 34:1 A Cs a 1 96 204 B Cav a 48 12
Madb2cde 420 0 420 1 A Cs a 1 48 420
Madb2c(AA) 108 0 108 34:1 A Cs a 1 96 102 B Coy a 48 6
Ma4b2c(AB) 210 0 210 1 A Cs a 1 48 210
Madbcdef 840 0 840 1 A Cs a 1 24 840
Ma4dbcd(AA) 210 0 210 1 A Cs a 1 48 210
Ma4bcd(AB) 420 0 420 1 A Cs a 1 24 420
Ma4b(AA)2 31 0 31 6.9:1 A Cs a 1 192 24 B Coy a 96
Ma4b(AA)(BB) 56 0 56 54:1 A C a 1 96 54 B Cav a 48 2
Ma4b(AA)(AB) 110 0 110 1 A Cs a 1 48 110
Ma4b(AB)2 116 0 116 17.3:1 A Cs a 1 48 104 B Cay a 24 12
Ma4b(AB)(CD) 220 0 220 1 A Cs a 1 24 220
Ma3b3c3 94 0 94 279:1 A Cs a 1 216 93 B Can a 72 1

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3b3c2d 280 0 280 1 A C a 1 72 280
Ma3b3cde 560 0 560 1 A C a 1 36 560
Ma3b3c(AA) 140 0 140 1 A Cs a 1 72 140
Ma3b3c(AB) 280 0 280 1 A Cs a 1 36 280
Ma3b2c2d2 432 0 432 34:1 A Cs a 1 48 408 B Co 24 24
Ma3b2c2de 840 0 840 1 A C a 1 24 840
Ma3b2c2(AA) 216 0 216 34:1 A Cs a 1 48 204 B Co 24 12
Ma3b2c2(AB) 420 0 420 1 A Cs a 1 24 420
Ma3b2cdef 1680 0 1680 1 A Cs a 1 12 1680
Ma3b2cd(AA) 420 0 420 1 A Cs a 1 24 420
Ma3b2cd(AB) 840 0 840 1 A Cs a 1 12 840
Ma3b2(AA)2 62 0 62 6.9:1 A Cs a 1 96 48 B Co 48 14
Ma3b2(AA)(BB) 112 0 112 54:1 A Cs a 1 48 108 B Cov 24 4
Ma3b2(AA)(AB) 220 0 220 1 A Cs a 1 24 220
Ma3b2(AB)2 232 0 232 17.3:1 A Cs a 1 24 208 B Cav 12 24
Ma3b2(AB)(CD) 440 0 440 1 A Cs a 1 12 440
Ma3bcdefg 3360 0 3360 1 A Cs a 1 6 3360
Ma3bcde(AA) 840 0 840 1 A C a 1 12 840
Ma3bcde(AB) 1680 0 1680 1 A Cs a 1 6 1680
Ma3bc(AA)2 110 0 110 1 A Cs a 1 48 110
Ma3bc(AA)(BB) 220 0 220 1 A Cs a 1 24 220
Ma3bc(AA)(AB) 440 0 440 1 A C a 1 12 440

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3bc(AB)2 440 440 A Cs a 1 12 440
Ma3bc(AB)(CD) 880 880 A C a 1 6 880
A Cs a 1 288 7 B Cav 144 5
Ma3(AA)3 14 0 14 21:7.5:1
C Dsn a 6 48 2
Ma3(AA)2(BB) 33 0 33 7.4:1 A Cs a 1 9% 26 B Cov 48 7
Ma3(AA)2(AB) 59 0 59 1 A C a 1 48 59
Ma3(AA)(BB)(CC) 59 0 59 A Cs a 1 48 59
Ma3(AA)(BB)(AB) 118 0 118 A Cs a 1 24 118
Ma3(AA)(AB)2 125 0 125 15.9:1 A Cs a 1 24 111 B Cu 12 14
Ma3(AA)(AB)(CD) 236 0 236 1 A C a 1 12 236
Ma3(AB)3 80 0 80 117:1 A Cs a 1 36 78 B Can 12 2
Ma3(AB)2(CD) 236 0 236 1 A Cs a 1 12 236
Ma3(AB)(CD)(EF) 472 0 472 1 A Cs a 1 6 472
Ma2b2c2d2e 1272 0 1272 104:1 A Cs a 1 16 1248 B Cy 8 24
Ma2b2c2def 2520 0 2520 1 A C a 1 8 2520
Ma2b2c2d(AA) 636 0 636 104:1 A Cs a 1 16 624 B Cy 8 12
Ma2b2c2d(AB) 1260 0 1260 1 A Cs a 1 8 1260
Ma2b2cdefg 5040 0 5040 1 A C a 1 4 5040
Ma2b2cde(AA) 1260 0 1260 1 A Cs a 1 8 1260
Ma2b2cde(AB) 2520 0 2520 1 A Cs a 1 4 2520
Ma2b2c(AA)2 172 0 172 22.6:1 A Cs a 1 32 158 B Cy 16 14
Ma2b2c(AA)(BB) 332 0 332 164:1 A C a 1 16 328 B Cov 8 4

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2b2c(AA)(AB) 660 0 660 1 A C a 1 8 660
Ma2b2c(AB)2 672 0 672 54:1 A C a 1 8 648 B Cav 4 24
Ma2b2c(AB)(CD) 1320 0 1320 1 A Cs a 1 4 1320
Ma2bcdefgh 10080 0 10080 1 A Cs a 1 2 10080
Ma2bcdef(AA) 2520 0 2520 1 A Cs a 1 4 2520
Ma2bcdef(AB) 5040 0 5040 1 A C a 1 2 5040
Ma2bcd(AA)2 330 0 330 1 A Cs a 1 16 330
Ma2bcd(AA)(BB) 660 0 660 1 A C a 1 8 660
Ma2bcd(AA)(AB) 1320 0 1320 1 A Cs a 1 4 1320
Ma2bcd(AB)2 1320 0 1320 1 A Cs a 1 4 1320
Ma2bcd(AB)(CD) 2640 0 2640 1 A Cs a 1 2 2640
Ma2b(AA)3 33 0 33 7.4:1 A Cs a 1 96 26 B Cu 48 7
Ma2b(AA)2(BB) 92 0 92 24.3:1 A Cs a 1 32 85 B Cov 16 7
Ma2b(AA)2(AB) 177 0 177 1 A C a 1 16 177
Ma2b(AA)(BB)(CC) 177 0 177 1 A Cs a 1 16 177
Ma2b(AA)(BB)(AB) 354 0 354 1 A C a 1 8 354
Ma2b(AA)(AB)2 361 0 361 49.6:1 A Cs a 1 8 347 B Cy 4 14
Ma2b(AA)(AB)(CD) 708 0 708 1 A Cs a 1 4 708
Ma2b(AB)3 236 0 236 1 A Cs a 1 12 236
Ma2b(AB)2(CD) 708 0 708 1 A Cs a 1 4 708
Ma2b(AB)(CD)(EF) 1416 0 1416 1 A Cs a 1 2 1416
Mabcdefghi 20160 0 20160 1 A C a 1 1 20160

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A27 (continuacgdo).

EP-9 Enneagon

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabcdefg(AA) 5040 0 5040 1 A Cs a 1 2 5040
Mabcdefg(AB) 10080 0 10080 1 A Cs a 1 1 10080
Mabcde(AA)2 660 0 660 1 A Cs a 1 8 660
Mabcde(AA)(BB) 1320 0 1320 1 A Cs a 1 4 1320
Mabcde(AA)(AB) 2640 0 2640 1 A Cs a 1 2 2640
Mabcde(AB)2 2640 0 2640 1 A Cs a 1 2 2640
Mabcde(AB)(CD) 5280 0 5280 1 A Cs a 1 1 5280
Mabc(AA)3 59 0 59 1 A Cs a 1 48 59
Mabc(AA)2(BB) 177 0 177 1 A Cs a 1 16 177
Mabc(AA)2(AB) 354 0 354 1 A Cs a 1 8 354
Mabc(AA)(BB)(CC) 354 0 354 1 A Cs a 1 8 354
Mabc(AA)(BB)(AB) 708 0 708 1 A Cs a 1 4 708
Mabc(AA)(AB)2 708 0 708 1 A Cs a 1 4 708
Mabc(AA)(AB)(CD) 1416 0 1416 1 A Cs a 1 2 1416
Mabc(AB)3 472 0 472 1 A Cs a 1 6 472
Mabc(AB)2(CD) 1416 0 1416 1 A Cs a 1 2 1416
Mabc(AB)(CD)(EF) 2832 0 2832 1 A Cs a 1 1 2832
Ma(AA)4 6 0 6 1:1 A' Cs a 1 384 2 A" Coy a 2 192
Ma(AA)3(BB) 17 0 17 15:1 A Cs a 1 96 15 B Coy a 2 48 2
Ma(AA)3(AB) 32 0 32 1 A Cs a 1 48 32
Ma(AA)2(BB)2 28 0 28 5:1 A Cs a 1 64 20 B Coy a 2 32
Ma(AA)2(BB)(CC) 49 0 49 47:1 A Cs a 1 32 47 B Cov a 2 16 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma(AA)2(BB)(AB) 9% 0 9% 1 A C a 1 16 9
Ma(AA)2(AB)2 103 0 103 12.7:1 A C a 1 16 89 B Co 8 14
Ma(AA)2(AB)(CD) 192 0 192 1 A Cs a 1 8 192
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 96 0 96 1 A Cs a 1 16 96
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 192 0 192 1 A Cs a 1 8 192
Ma(AA)(BB)(AB)2 194 0 194 95:1 A Cs a 1 8 190 B Cov 4 4
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) 384 0 384 1 A Cs a 1 4 384
Ma(AA)(AB)3 128 0 128 1 A Cs a 1 12 128
Ma(AA)(AB)2(CD) 384 0 384 1 A Cs a 1 4 384
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 768 0 768 1 A Cs a 1 2 768
Ma(AB)4 70 0 70 9.7:1 A Cs a 1 24 58 B Cav 12 12
Ma(AB)3(CD) 256 0 256 1 A Cs a 1 6 256
Ma(AB)2(CD)2 396 0 396 31:1 A Cs a 1 4 372 B Cav 2 24
Ma(AB)2(CD)(EF) 768 0 768 1 A Cs a 1 2 768
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 1536 0 1536 1 A C a 1 1 1536

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A28. HBPY-9 Heptagonal bipyramid. Total € o nimero de estereoisomeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos

estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos

pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica

o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HBPY-9 Heptagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C Subset Group % c RCW # Subset Group c RCW #
Ma9 1 0 1 A D7n a 14 25920 1
Ma8b 2 3.5:1 A Co a 2 20160 1 B Cn 7 5760 1
A Co a 2 5040 3 B Cs 1 10080 1
Ma7b2 5 0 5 21:14:1
C D7 a 14 720 1
Ma7bc 6 0 6 35:1 A Cs a 1 5040 5 B Cw 7 720 1
Ma7(AA) 2 0 2 2:1 A Cs a 1 10080 1 B Cov 2 5040 1
Ma7(AB) 3 0 3 1 A Cs a 1 5040 3
Ma6b3 8 0 8 2:1 A Cs a 1 4320 4 B Cov 2 2160 4
A Cs a 1 1440 10 B C 1 1440 6
Mabb2c 20 6 14 5:3:1
C Cy a 2 720 4
Mab6bcd 36 18 18 1:1 A C c 1 720 18 A" Cs 720 18
A C c 1 1440 6 B Cs 1440 4
Mab6b(AA) 11 6 5 12:8:1
C Co a 2 720 1
Mab6b(AB) 21 14 7 2:1 A C1 C 1 720 14 B Cs 720 7
A G a 1 2880 4 B Cov 1440 6
Ma5b4 12 2 10 2:1.5:1
C C c 1 2880 2
Mab5b3c 36 14 22 1.6:1 A G a 1 720 22 B C 720 14
A C c 1 480 30 B G 480 18
Ma5b2c2 60 30 30 5:3:1
C Ca a 2 240 12
Ma5b2cd 108 66 42 1.6:1 A C c 1 240 66 B Cs 240 42
A C c 1 480 22 B Cs 480 8
Ma5b2(AA) 33 22 11 14.7:5.3:1
C Ca a 2 240 3

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5b2(AB) 63 46 17 2.7:1 A G o 1 240 46 B G a 1 240 17
Ma5bcde 216 156 60 2.6:1 A Cy c 1 120 156 B Cs a 1 120 60
Ma5bc(AA) 63 50 13 3.8:1 A G c 1 240 50 B Cs a 1 240 13
Ma5bc(AB) 126 106 20 5.3:1 A C c 1 120 106 B Cs a 1 120 20
A Ci c 1 960 4 B G c 2 480 6
Ma5(AA)2 13 10 3 4:3:1:1 , i
C Cs a 1 960 1 C Cyy a 2 480 2
Ma5(AA)(BB) 18 14 4 3.5:1 A Gy c 1 480 14 B Cs a 1 480 4
Ma5(AA)(AB) 36 30 6 5:1 A G c 1 240 30 Cs a 1 240 6
A G c 1 240 26 B G c 2 120 12
Ma5(AB)2 44 38 6 13:3:1:1 , .
C Cs a 1 240 2 C Cov a 2 120 4
Ma5(AB)(CD) 72 64 8 8:1 A Gy c 1 120 64 B Cs a 1 120 8
A C o 1 576 24 B G a 1 576 18
Ma4b4c 48 24 24 8:6:1
C Ca a 2 288 6
A G c 1 288 56 B Cs a 1 288 28
Ma4b3c2 96 56 40 9.3:4.7:1
C Ca a 2 144 12
Ma4b3cd 180 126 54 2.3:1 A Gy c 1 144 126 B Cs a 144 54
A G o 1 288 40 B G a 288 11
Ma4b3(AA) 54 40 14 | 26.7:7.3:1
C Ca a 2 144 3
Ma4b3(AB) 105 84 21 4:1 A G o 1 144 84 Cs a 144 21
A G c 1 96 198 B Cs a 96 66
Ma4b2c2d 276 198 78 33:11:1
C Co a 2 48 12
Ma4b2cde 540 426 114 3.7:1 A Ci c 1 48 426 B Cs a 1 48 114

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A28 (continuacdo).

HBPY-9 Heptagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
3:14. A C 1 96 134 B G 1 96 22
Madb2c(AA) 159 134 )5 | 893147 ! ¢ @
1 C Cav a 2 48 3
Ma4b2c(AB) 315 274 41 6.7:1 A G o 1 48 274 B G a 1 48 41
Madbcdef 1080 900 180 5:1 A Cy c 1 24 900 B Cs a 1 24 180
Ma4bcd(AA) 315 282 33 8.5:1 A Ci c 1 48 282 B Cs a 1 48 33
Ma4bcd(AB) 630 570 60 9.5:1 A Ci c 1 24 570 B Cs a 1 24 60
A G c 1 192 36 B Cs a 1 192 5
Ma4b(AA)2 49 42 7 36:5:3:1
C G c 2 96 6 D Cyy a 2 96 2
Ma4b(AA)(BB) 90 82 8 10.3:1 A Gy c 1 96 82 B Cs a 1 96 8
Ma4b(AA)(AB) 180 166 14 11.9:1 A C o 1 48 166 B G a 1 48 14
A G c 1 48 158 B Cs a 1 48 14
Ma4b(AB)2 188 170 18 79:7:3:1
C G o 2 24 12 D Cy a 2 24 4
Ma4b(AB)(CD) 360 336 24 14:1 A Gy c 1 24 336 B Cs a 1 24 24
Ma3b3c3 120 72 48 1.5:1 A Gy c 1 216 72 B Cs a 1 216 48
Ma3b3c2d 360 272 88 3.1:1 A C c 1 72 272 B Cs a 1 72 88
Ma3b3cde 720 600 120 5:1 A Gy c 1 36 600 B Cs a 1 36 120
Ma3b3c(AA) 210 184 26 7.1:1 A G o 1 72 184 B G a 1 72 26
Ma3b3c(AB) 420 380 40 9.5:1 A Gy c 1 36 380 B Cs a 1 36 40
A G c 1 48 432 B Cs a 1 48 96
Ma3b2c2d2 552 432 120 36:8:1
C Ca a 2 24 24
Ma3b2c2de 1080 912 168 5.4:1 A Ci c 1 24 912 B Cs a 1 24 168

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
.3:10. A C C 1 48 280 B Cs a 1 48 32
Ma3b2c2(AA) 318 280 38 | 0>3107 !
1 C Caoy a 2 24 6
Ma3b2c2(AB) 630 568 62 9.2:1 A C c 1 24 568 B Cs a 1 24 62
Ma3b2cdef 2160 1920 240 8:1 A C C 1 12 1920 B Cs a 1 12 240
Ma3b2cd(AA) 630 584 46 12.7:1 A C1 C 1 24 584 B Cs a 1 24 46
Ma3b2cd(AB) 1260 1180 80 14.8:1 A C c 1 12 1180 B Cs a 1 12 80
A C1 C 1 96 76 B' C C 2 48 12
Ma3b2(AA)2 98 88 10 38:3:3:1 "
B Cs a 1 96 6 C Cu a 2 48 4
Ma3b2(AA)(BB) 180 168 12 14:1 A C C 1 48 168 B Cs a 1 48 12
Ma3b2(AA)(AB) 360 340 20 17:1 A C c 1 24 340 B Cs a 1 24 20
A Ci C 1 24 328 B Cs a 1 24 16
Ma3b2(AB)2 376 352 24 82:4:3:1
C C c 2 12 24 D Cov a 2 12 8
Ma3b2(AB)(CD) 720 688 32 21.5:1 A G c 1 12 688 B Cs a 1 12 32
Ma3bcdefg 4320 3960 360 11:1 A C C 1 6 3960 B Cs a 1 6 360
Ma3bcde(AA) 1260 1200 60 20:1 A C C 1 12 1200 B Cs a 1 12 60
Ma3bcde(AB) 2520 2400 120 20:1 A C C 1 6 2400 B Cs a 1 6 120
Ma3bc(AA)2 180 168 12 14:1 A C c 1 48 168 B Cs a 1 48 12
Ma3bc(AA)(BB) 360 348 12 29:1 A G c 1 24 348 B Cs a 1 24 12
Ma3bc(AA)(AB) 720 696 24 29:1 A C: c 1 12 696 B C a 1 12 24
Ma3bc(AB)2 720 684 36 19:1 A C c 1 12 684 B Cs a 1 12 36
Ma3bc(AB)(CD) 1440 1392 48 29:1 A G c 1 6 1392 B Cs a 1 6 48

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A28 (continuacdo).

HBPY-9 Heptagonal bipyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 288 12 B' G o 2 144 4
Ma3(AA)3 19 16 3 24:4:4:1
B" Cs a 1 288 2 C Ca a 2 144 1
A G c 1 96 44 B Cs a 1 96 3
Ma3(AA)2(BB) 52 48 4 88:6:4:1
C C c 2 48 4 D Ca a 2 48 1
Ma3(AA)2(AB) 99 92 7 13.1:1 A C c 1 48 92 B G a 1 48 7
Ma3(AA)(BB)(CC) 99 96 3 32:1 A Gy c 1 48 96 B Cs a 1 48 3
Ma3(AA)(BB)(AB) 198 192 6 32:1 A Cy c 1 24 192 B Cs a 1 24 6
A C o 1 24 184 B G a 1 24 9
Ma3(AA)(AB)2 203 192 11 | 184:9:4:1
C C c 2 12 8 D Ca a 2 12 2
Ma3(AA)(AB)(CD) 396 384 12 32:1 A C c 1 12 384 B C a 1 12 12
Ma3(AB)3 132 120 12 10:1 A Cy c 1 36 120 B Cs a 1 36 12
Ma3(AB)2(CD) 396 376 20 18.8:1 A C o 1 12 376 B G a 1 12 20
Ma3(AB)(CD)(EF) 792 768 24 32:1 A Gy c 1 6 768 B Cs a 1 6 24
A G c 1 16 1416 B Cs a 1 16 192
Ma2b2c2d2e 1632 1416 216 118:16:1
C Ca a 2 8 24
Ma2b2c2def 3240 2952 288 10.3:1 A Gy c 1 8 2952 B Cs a 1 8 288
A Ci c 1 16 888 B G a 1 16 54
Ma2b2c2d(AA) 948 888 60 296:18:1
C Ca a 2 8 6
Ma2b2c2d(AB) 1890 1788 102 17.5:1 A G o 1 8 1788 B G a 1 8 102
Ma2b2cdefg 6480 6120 360 17:1 A Gy c 1 4 6120 B Cs a 1 4 360
Ma2b2cde(AA) 1890 1824 66 27.6:1 A G c 1 8 1824 B Cs a 1 8 66
Ma2b2cde(AB) 3780 3660 120 30.5:1 A Cs c 1 4 3660 B Cs a 1 4 120

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HBPY-9 Heptagonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 32 252 B G a 1 32 10
Ma2b2c(AA)2 278 264 14 126:5:3:1
C C c 2 16 12 D Cay a 2 16 4
Ma2b2c(AA)(BB) 540 524 16 32.8:1 A G o 1 16 524 B G a 1 16 16
Ma2b2c(AA)(AB) 1080 1052 28 37.6:1 A C c 1 8 1052 B Cs a 1 8 28
A G c 1 8 1036 B Cs a 1 8 28
Ma2b2c(AB)2 1096 1060 36 259:7:3:1
C C c 2 4 24 D Ca a 2 4 8
Ma2b2c(AB)(CD) 2160 2112 48 44:1 A Cy c 1 4 2112 B Cs a 1 4 48
Ma2bcdefgh 12960 12600 360 35:1 A Ci c 1 2 12600 B Cs a 1 2 360
Ma2bcdef(AA) 3780 3720 60 62:1 A Gy c 1 4 3720 B Cs a 1 4 60
Ma2bcdef(AB) 7560 7440 120 62:1 A C o 1 2 7440 B G a 1 2 120
Ma2bcd(AA)2 540 528 12 44:1 A Gy c 1 16 528 B Cs a 1 16 12
Ma2bcd(AA)(BB) 1080 1068 12 89:1 A G c 1 8 1068 B Cs a 1 8 12
Ma2bcd(AA)(AB) 2160 2136 24 89:1 A G o 1 4 2136 B G a 1 4 24
Ma2bcd(AB)2 2160 2124 36 59:1 A Gy c 1 4 2124 B Cs a 1 4 36
Ma2bcd(AB)(CD) 4320 4272 48 89:1 A G o 1 2 4272 B G a 1 2 48
A G c 1 96 44 B Cs a 1 96 3
Ma2b(AA)3 52 48 4 88:6:4:1
C C c 2 48 4 D Co a 2 48 1
A G c 1 32 142 B Cs a 1 32 4
Ma2b(AA)2(BB) 151 146 5 284:8:4:1
C C c 2 16 4 D Co a 2 16 1
Ma2b(AA)2(AB) 297 290 7 41.4:1 A Gy c 1 16 290 B Cs a 1 16 7
Ma2b(AA)(BB)(CC) 297 294 3 98:1 A Gy c 1 16 294 B Cs a 1 16 3
Ma2b(AA)(BB)(AB) 594 588 6 98:1 A Ci c 1 8 588 B Cs a 1 8 6

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HBPY-9 Heptagonal bipyramid
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A G o 1 8 578 B G a 1 8 11
Ma2b(AA)(AB)2 599 586 13 | 578:11:4:1
C C c 2 4 8 D Cay a 2 4 2
Ma2b(AA)(AB)(CD) 1188 1176 12 98:1 A G o 1 4 1176 B G a 1 4 12
Ma2b(AB)3 396 384 12 32:1 A C c 1 12 384 B Cs a 1 12 12
Ma2b(AB)2(CD) 1188 1168 20 58.4:1 A C c 1 4 1168 B C a 1 4 20
Ma2b(AB)(CD)(EF) 2376 2352 24 98:1 A C c 1 2 2352 B C a 1 2 24
Mabcdefghi 25920 25920 0 1 A G c 1 1 25920
Mabcdefg(AA) 7560 7560 0 1 A G c 1 2 7560
Mabcdefg(AB) 15120 15120 0 1 A G c 1 1 15120
Mabcde(AA)2 1080 1080 0 1 A Ci c 1 8 1080
Mabcde(AA)(BB) 2160 2160 0 1 A G c 1 4 2160
Mabcde(AA)(AB) 4320 4320 0 1 A G c 1 2 4320
Mabcde(AB)2 4320 4320 0 1 A Ci c 1 2 4320
Mabcde(AB)(CD) 8640 8640 0 1 A G c 1 1 8640
Mabc(AA)3 99 96 3 32:1 A C c 1 48 96 B Cs a 48
Mabc(AA)2(BB) 297 294 3 98:1 A G c 1 16 294 B Cs a 16
Mabc(AA)2(AB) 594 594 0 1 A G c 1 8 594
Mabc(AA)(BB)(CC) 594 594 0 1 A G c 1 8 594
Mabc(AA)(BB)(AB) 1188 1188 0 1 A G c 1 4 1188
Mabc(AA)(AB)2 1188 1182 6 197:1 A C c 1 4 1182 B C a 1 4 6
Mabc(AA)(AB)(CD) 2376 2376 0 1 A G c 1 2 2376
Mabc(AB)3 792 792 0 1 A G o 1 6 792

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HBPY-9 Heptagonal bipyramid
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Mabc(AB)2(CD) 2376 2376 0 A G c 1 2 2376
Mabc(AB)(CD)(EF) 4752 4752 0 A C c 1 1 4752
A C c 1 384 4 B G 192 4
Ma(AA)4 9 8 1 4:2:1
C Cs a 1 384 1
Ma(AA)3(BB) 28 26 13:1 A G c 1 9 26 B Cs 9%
Ma(AA)3(AB) 56 54 27:1 A C c 1 48 54 Cs 48
A C c 1 64 36 B C 32
Ma(AA)2(BB)2 46 44 2 18:2:1
C C a 1 64 2
Ma(AA)2(BB)(CC) 84 82 41:1 A C c 1 32 82 B G 32 2
Ma(AA)2(BB)(AB) 168 166 83:1 A C c 1 16 166 B G 16 2
A C c 1 16 158 C 8 16
Ma(AA)2(AB)2 176 174 2 79:4:1
C C a 1 16 2
Ma(AA)2(AB)(CD) 336 336 0 1 A C c 1 8 336
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 168 168 0 1 A C c 1 16 168
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 336 336 0 1 A C o 1 8 336
Ma(AA)(BB)(AB)2 336 332 4 83:1 A C c 1 8 332 B G 8 4
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) | 672 672 0 1 A G c 1 4 672
Ma(AA)(AB)3 224 220 4 55:1 A C c 1 12 220 B G 12 4
Ma(AA)(AB)2(CD) 672 668 4 167:1 A G c 1 4 668 B Cs 4 4
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 1344 1344 0 1 A G c 1 2 1344

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A28 (continuacdo).

HBPY-9 Heptagonal bipyramid

245

Set Subsets
Formula* RCP

Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma(AB)4 120 120 0 13:1 A C c 1 24 104 B G 12 16

Ma(AB)3(CD) 448 448 0 1 A C c 1 6 448
Ma(AB)2(CD)2 688 688 0 41:1 A G c 1 4 656 B C 2 32

Ma(AB)2(CD)(EF) 1344 1344 0 1 A C c 1 2 1344

Ma(AB)(CD)(EF)(GH) 2688 2688 0 1 A C c 1 1 2688

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A29. HH-9 Hula-hoop. Total é o nimero de estereoisémeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisébmeros

quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)

e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero

de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

HH-9 Hula-hoop

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # Subset Group e c RCW #
Ma9 1 0 1 1 A Cov a 2 181440 1
A Ci C 1 40320 2 A" Cs a 1 40320 2
Ma8b 5 2 3 4:4:1
B Cy a 2 20160 1
A C c 1 10080 10 B Cs a 1 10080 6
Ma7b2 20 12 8 10:6:1:1
C' G c 2 5040 2 c" Cav a 2 5040 2
Ma7bc 36 26 10 2.6:1 A G o 1 5040 26 B Cs a 1 5040 10
A C c 1 10080 6 B Cs a 1 10080 3
Ma7(AA) 10 6 4 12:6:1
C Cy a 2 5040 1
Ma7(AB) 19 14 5 2.8:1 A Ci C 1 5040 14 B Cs a 1 5040 5
A G C 1 4320 30 B Cs a 1 4320 10
Ma6b3 44 32 12 30:10:1:1
c G c 2 2160 2 c" Co a 2 2160 2
A G C 1 1440 104 B G a 1 1440 20
Mabb2c 128 106 22 | 104:20:1:1
c G c 2 720 2 c" Co a 2 720 2
Maé6bcd 252 222 30 7.4:1 A G c 1 720 222 B G a 1 720 30
A C C 1 1440 58 B Cs a 1 1440 8
Ma6b(AA) 67 58 9 116:16:1
C Cy a 2 720 1
Ma6b(AB) 133 118 15 7.9:1 A G c 1 720 118 B G a 1 720 15
A C c 1 2880 46 B Cs a 1 2880 14
Ma5b4 66 50 16 46:14:2:1
C G c 2 1440 4 D Co a 2 1440 2
Ma5b3c 252 222 30 7.4:1 A G c 1 720 222 B Cs a 1 720 30
A G c 1 480 332 B G a 1 480 40
Ma5b2c2 384 342 42 | 332:40:5:1
C G c 2 240 10 D Co a 2 240 2

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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HH-9 Hula-hoop
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5b2cd 756 706 50 14.1:1 A G c 1 240 706 B Cs a 1 240 50
A Ci c 1 480 182 B Cs a 1 480 16
Ma5b2(AA) 201 184 17 | 364:32:2:1
C C o 2 240 2 D Cy a 2 240 1
Ma5b2(AB) 399 374 25 15.0:1 A C c 1 240 374 B Cs a 1 240 25
Ma5bcde 1512 1452 60 24.2:1 A G o 1 120 1452 B G a 1 120 60
Ma5bc(AA) 399 384 15 25.6:1 A Ci c 1 240 384 B Cs a 1 240 15
Ma5bc(AB) 798 768 30 25.6:1 A Gy c 1 120 768 B Cs a 1 120 30
A G c 1 960 46 B Cs a 1 960 5
Ma5(AA)2 57 50 7 46:5:2:1
C C c 2 480 4 D Ca a 2 480 2
Ma5(AA)(BB) 108 100 8 12.5:1 A C c 1 480 100 B C a 1 480 8
Ma5(AA)(AB) 216 206 10 20.6:1 A Gy c 1 240 206 B Cs a 1 240 10
A C o 1 240 196 B G a 1 240 14
Ma5(AB)2 222 206 16 | 196:14:5:1
C C c 2 120 10 D Ca a 2 120 2
Ma5(AB)(CD) 432 412 20 20.6:1 A Gy c 1 120 412 B Cs a 1 120 20
A G c 1 576 276 B Cs a 1 576 36
Ma4b4c 318 280 38 |276:36:2:1
C C c 2 288 4 D Ca a 2 288 2
A G c 1 288 570 B Cs a 1 288 54
Ma4b3c2 636 580 56 |570:54:5:1
C C c 2 144 10 D Ca a 2 144 2
Ma4b3cd 1260 1190 70 17:1 A G o 1 144 1190 B G a 1 144 70
A G c 1 288 310 B Cs a 1 288 21
Ma4db3(AA) 334 312 22 | 620:42:2:1
C G o 2 144 2 D Cy a 2 144 1
Ma4b3(AB) 665 630 35 18:1 A Ci c 1 144 630 B Cs a 1 144 35

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A29 (continuacgdo).

HH-9 Hula-hoop

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
:84: A C c 1 96 1800 | B Cs a 1 96 84
Ma4b2c2d 1896 1810 86 | 1000845 !
11 C [ c 2 48 10 D Ca a 2 48 2
Ma4b2cde 3780 3690 90 41:1 A G c 1 48 3690 | B Cs a 1 48 90
:52: A C 1 9%6 970 B C. 1 96 26
Madb2c(AA) 999 o723 g7 | 1940522 ! c @
11 C G c 2 48 2 D Ca a 2 48 1
Ma4b2c(AB) 1995 1950 45 43.3:1 A G c 1 48 1950 | B Cs a 1 48 45
Madbcdef 7560 7500 60 125:1 A G c 1 24 7500 | B Cs a 1 24 60
Madbcd(AA) 1995 1980 15 132:1 A G c 1 48 1980 | B Cs a 1 48 15
Ma4bcd(AB) 3990 3960 30 132:1 A G c 1 24 3960 | B Cs a 1 24 30
A G c 1 192 260 B Cs a 1 192 7
Madb(AA)2 273 264 9 | 260:7:2:1
C G c 2 96 4 D Ca a 2 96 2
Ma4b(AA)(BB) 540 532 8 66.5:1 A G c 1 96 532 B C. a 1 96 8
Ma4b(AA)(AB) 1080 1070 10 107:1 A G c 1 48 1070 | B Cs a 1 48 10
118: A C c 1 48 1056 | B Cs a 1 48 18
Ma4b(AB)2 1086 1066 20 | 1006185 !
1 C [ c 2 24 10 D Cov a 2 24 2
Ma4b(AB)(CD) 2160 2140 20 107:1 A G c 1 24 2140 | B Cs a 1 24 20
Ma3b3c3 840 780 60 13:1 A G c 1 216 780 B Cs a 1 216 60
Ma3b3c2d 2520 2420 100 24.2:1 A G c 1 72 2420 | B Cs a 1 72 100
Ma3b3cde 5040 4920 120 41:1 A G c 1 36 4920 | B Cs a 1 36 120
Ma3b3c(AA) 1330 1300 30 43.3:1 A G c 1 72 1300 | B Cs a 1 72 30
Ma3b3c(AB) 2660 2600 60 43.3:1 A G c 1 36 2600 | B Cs a 1 36 60

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
A C c 1 48 3636 B Cs a 1 48 132
Ma3b2c2d2 3792 3660 132 303:11:1
C G c 2 24 24
Ma3b2c2de 7560 7420 140 53:1 A C c 1 24 7420 B Cs a 1 24 140
.3:14. A C C 1 48 1948 B G a 1 48 44
Ma3b2c2(AA) 1998 1954 a4 | 0493147 !
1 C C, C 2 24 6
Ma3b2c2(AB) 3990 3920 70 56:1 A C c 1 24 3920 B G a 1 24 70
Ma3b2cdef 15120 15000 120 125:1 A C c 1 12 15000 B G a 1 12 120
Ma3b2cd(AA) 3990 3960 30 132:1 A C c 1 24 3960 B Cs a 1 24 30
Ma3b2cd(AB) 7980 7920 60 132:1 A C c 1 12 7920 B G a 1 12 60
A C c 1 96 518 B Cs a 1 96 16
Ma3b2(AA)2 546 528 18 518:16:5:1
C C c 2 48 10 D Cov a 2 48 2
Ma3b2(AA)(BB) 1080 1064 16 66.5:1 A Ci o 1 48 1064 B Cs a 1 48 16
Ma3b2(AA)(AB) 2160 2140 20 107:1 A C c 1 24 2140 B G a 1 24 20
.7:3. A C o 1 24 2108 B G a 1 24 40
Ma3b2(AB)2 2172 2132 40 | 173733 !
:1 C ) C 2 12 24
Ma3b2(AB)(CD) 4320 4280 40 107:1 A G c 1 12 4280 B Cs a 1 12 40
Ma3bcdefg 30240 30240 0 1 A C c 1 6 30240
Ma3bcde(AA) 7980 7980 0 1 A C o 1 12 7980
Ma3bcde(AB) 15960 15960 0 1 A C c 1 6 15960
Ma3bc(AA)2 1080 1070 10 107:1 A C o 1 48 1070 B G a 1 48 10
Ma3bc(AA)(BB) 2160 2160 0 1 A G c 1 24 2160
Ma3bc(AA)(AB) 4320 4320 0 1 A G c 1 12 4320

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3bc(AB)2 4320 4300 20 215:1 A G o 1 12 4300 B G a 1 12 20
Ma3bc(AB)(CD) 8640 8640 0 1 A C c 1 6 8640
A G c 1 288 92 B Cs a 1 288 6
Ma3(AA)3 101 94 7 184:12:2:1
C C c 2 144 2 D Ca a 2 144 1
A G c 1 96 290 B Cs a 1 96 7
Ma3(AA)2(BB) 300 292 8 |580:14:2:1
C C c 2 48 2 D Ca a 2 48 1
Ma3(AA)2(AB) 597 592 5 118.4:1 A Cy c 1 48 592 B Cs a 1 48 5
Ma3(AA)(BB)(CC) 597 594 3 198:1 A Ci c 1 48 594 B Cs a 1 48 3
Ma3(AA)(BB)(AB) 1194 1194 0 1 A Gy c 1 24 1194
7:4. A C o 1 24 1178 B C a 1 24 13
Ma3(AA)(AB)2 1197 1184 13 392.7:4.3 ' ’
1 C C2 c 2 12 6
Ma3(AA)(AB)(CD) 2388 2388 0 1 A G c 1 12 2388
Ma3(AB)3 796 786 10 78.6:1 A Gy c 1 36 786 B Cs a 36 10
Ma3(AB)2(CD) 2388 2378 10 237.8:1 A Gy c 1 12 2378 B Cs a 12 10
Ma3(AB)(CD)(EF) 4776 4776 0 1 A G c 1 6 4776
A G c 1 16 11136 B Cs a 1 16 192
Ma2b2c2d2e 11352 11160 192 | 928:16:1
C G c 2 8 24
Ma2b2c2def 22680 22500 180 125:1 A Gy c 1 8 22500 B Cs a 8 180
A G o 1 16 5928 B G a 16 54
Ma2b2c2d(AA) 5988 5934 54 | 1976:18:1
C C c 2 8 6
Ma2b2c2d(AB) 11970 11880 90 132:1 A Ci c 1 8 11880 B Cs a 8 90
Ma2b2cdefg 45360 45240 120 377:1 A G o 1 4 45240 B G a 4 120

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2b2cde(AA) 11970 11940 30 398:1 A C1 C 1 8 11940 B Cs a 1 8 30
Ma2b2cde(AB) 23940 23880 60 398:1 A C1 C 1 4 23880 B Cs a 1 4 60
:26: A C C 1 32 1588 B Cs a 1 32 26
Ma2b2c(AA)2 1626 1598 28 1588:26:5 !
1 C C C 2 16 10 D Cyy a 2 16 2
Ma2b2c(AA)(BB) 3240 3224 16 201.5:1 A C1 C 1 16 3224 B Cs a 1 16 16
Ma2b2c(AA)(AB) 6480 6460 20 323:1 A C C 1 8 6460 B Cs a 1 8 20
A Ci C 1 8 6408 B Cs a 1 8 60
Ma2b2c(AB)2 6492 6432 60 534:5:1
C C, c 2 4 24
Ma2b2c(AB)(CD) 12960 12920 40 323:1 A C C 1 4 12920 B Cs a 1 4 40
Ma2bcdefgh 90720 90720 0 1 A C1 C 1 2 90720
Ma2bcdef(AA) 23940 23940 0 1 A C C 1 4 23940
Ma2bcdef(AB) 47880 47880 0 1 A Ci C 1 2 47880
Ma2bcd(AA)2 3240 3210 30 107:1 A C c 1 16 3210 B Cs a 1 16 30
Ma2bcd(AA)(BB) 6480 6480 0 1 A G c 1 8 6480
Ma2bcd(AA)(AB) 12960 12960 0 1 A Ci C 1 4 12960
Ma2bcd(AB)2 12960 12900 60 215:1 A C C 1 4 12900 B Cs a 1 4 60
Ma2bcd(AB)(CD) 25920 25920 0 1 A C1 C 1 2 25920
A Ci C 1 96 286 B Cs a 1 96 11
Ma2b(AA)3 300 288 12 |572:22:2:1
C C, C 2 48 2 D Cov a 2 48 1
1764:24:2 A C c 1 32 882 B Cs a 1 32 12
Ma2b(AA)2(BB) 897 834 13 6 !
11 C C C 2 16 2 D Cov a 2 16 1
Ma2b(AA)2(AB) 1791 1776 15 118.4:1 A C c 1 16 1776 B Cs a 1 16 15

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group  y c RCW # Subset Group  y RCW #
Ma2b(AA)(BB)(CC) 1791 1788 3 596:1 A C1 c 1 16 1788 B Cs a 16 3
Ma2b(AA)(BB)(AB) 3582 3582 0 1 A C c 1 8 3582
A G c 1 8 3556 B Cs a 8 23
Ma2b(AA)(AB)2 3585 3562 23 [1185.3:7.7
1 C G o 2 4 6
Ma2b(AA)(AB)(CD) 7164 7164 0 1 A C1 c 1 4 7164
Ma2b(AB)3 2388 2358 30 78.6:1 A G c 1 12 2358 B Cs a 12 30
Ma2b(AB)2(CD) 7164 7134 30 237.8:1 A G c 1 4 7134 B Cs a 4 30
Ma2b(AB)(CD)(EF) | 14328 14328 0 1 A C1 c 1 2 14328
Mabcdefghi 181440 181440 O 1 A G c 1 1 181440
Mabcdefg(AA) 47880 47880 0 1 A G c 1 2 47880
Mabcdefg(AB) 95760 95760 0 1 A G c 1 1 95760
Mabcde(AA)2 6480 6420 60 107:1 A G c 1 8 6420 B Cs a 8 60
Mabcde(AA)(BB) 12960 12960 0 1 A G c 1 4 12960
Mabcde(AA)(AB) 25920 25920 0 1 A G c 1 2 25920
Mabcde(AB)2 25920 25800 120 215:1 A C c 1 2 25800 B Cs a 2 120
Mabcde(AB)(CD) 51840 51840 0 1 A G c 1 1 51840
Mabc(AA)3 597 582 15 38.8:1 A Ci c 1 48 582 B Cs a 48 15
Mabc(AA)2(BB) 1791 1776 15 118.4:1 A G c 1 16 1776 B Cs a 16 15
Mabc(AA)2(AB) 3582 3552 30 118.4:1 A G c 1 8 3552 B Cs a 8 30
Mabc(AA)(BB)(CC) 3582 3582 0 1 A G c 1 8 3582
Mabc(AA)(BB)(AB) 7164 7164 0 1 A C1 c 1 4 7164
Mabc(AA)(AB)2 7164 7134 30 237.8:1 A Ci c 1 4 7134 B Cs a 4 30

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A29 (continuacgdo).

HH-9 Hula-hoop
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabc(AA)(AB)(CD) | 14328 14328 0 1 A G c 1 2 14328
Mabc(AB)3 4776 4716 60 78.6:1 A C c 1 6 4716 B Cs a 1 6 60
Mabc(AB)2(CD) 14328 14268 60 237.8:1 A G c 1 2 14268| B Cs a 1 2 60
Mabc(AB)(CD)(EF) 28656 28656 0 1 A C c 1 1 28656
A Ci c 1 384 36 B Cs a 1 384 4
Ma(AA)4 43 38 5 72:8:2:1
C G o 2 192 2 D Cay a 2 192 1
Ma(AA)3(BB) 166 158 8 19.8:1 A Gy c 1 96 158 B Cs a 1 96 8
Ma(AA)3(AB) 332 322 10 32.2:1 A C o 1 48 322 B G a 1 48 10
A G c 1 64 238 B Cs a 1 64 8
Ma(AA)2(BB)2 252 242 10 | 238:8:2:1
C G o 2 32 4 D Cov a 2 32 2
Ma(AA)2(BB)(CC) 498 490 8 61.3:1 A Gy c 1 32 490 B Cs a 1 32 8
Ma(AA)2(BB)(AB) 996 986 10 98.6:1 A Ci c 1 16 986 B Cs a 1 16 10
A G c 1 16 970 B Cs a 1 16 20
Ma(AA)2(AB)2 1002 980 22 | 970:20:5:1
C C c 2 8 10 D Ca a 2 8 2
Ma(AA)2(AB)(CD) 1992 1972 20 98.6:1 A C c 1 8 1972 B C a 1 8 20
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 996 996 0 1 A Gy c 1 16 996
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) | 1992 1992 0 1 A Ci c 1 8 1992
Ma(AA)(BB)(AB)2 1992 1976 16 123.5:1 A Gy c 1 8 1976 B Cs a 1 8 16
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) | 3984 3984 0 1 A G c 1 4 3984
Ma(AA)(AB)3 1328 1308 20 65.4:1 A G c 1 12 1308 B Cs a 12 20
Ma(AA)(AB)2(CD) 3984 3964 20 198.2:1 A Gy c 1 4 3964 B Cs a 4 20
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 7968 7968 0 1 A C c 1 2 7968

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A29 (continuacgdo).

HH-9 Hula-hoop
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
A C c 1 24 634 B Cs 24 24
Ma(AB)4 670 646 24 105.7:4:1
C G c 2 12 12
Ma(AB)3(CD) 2656 2616 40 65.4:1 A C o 1 6 2616 B G 6 40
A C c 1 4 3924 B G 4 48
Ma(AB)2(CD)2 3996 3948 48 327:4:1
C C C 2 2 24
Ma(AB)2(CD)(EF) 7968 7928 40 198.2:1 A C c 1 2 7928 B G 2 40
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 15936 15936 0 1 A C c 1 1 15936

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A30. JTC-9 Triangular cupola. Total € o nimero de estereoisOmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

JTC-9 Triangular cupola

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # Subset Group e c RCW #
Ma9 1 1 1 A Cay a 3 120960 1
Ma8b 3 2 1 2:1 A C c 1 40320 2 B Cs a 1 40320 1
Ma7b2 12 4 2:1 A C c 1 10080 8 B Cs a 1 10080 4
Ma7bc 24 24 0 1 A C c 1 5040 24
Ma7(AA) 7 4 3 1.3:11 A C: c 1 10080 4 B Cs a 1 10080 3
Ma7(AB) 14 14 0 1 A C c 1 5040 14
A C c 1 4320 24 B Cs a 1 4320
Mab6b3 30 26 4 72:9:2:1
C Cs c 3 1440 2 D Cav a 3 1440 1
Ma6b2c 84 80 4 20:1 A C: c 1 1440 80 B C a 1 1440
Ma6bcd 168 168 0 1 A C c 1 720 168
Ma6b(AA) 49 46 3 15.3:1 A C c 1 1440 46 B Cs a 1 1440 3
Ma6b(AB) 98 98 0 1 A C: o 1 720 98
Ma5b4 42 36 6 6:1 A C c 1 2880 36 B Cs a 1 2880 6
Ma5b3c 168 168 0 1 A C c 1 720 168
Ma5b2c2 252 240 12 20:1 A C c 1 480 240 B Cs a 1 480 12
Ma5b2cd 504 504 0 1 A C: o 1 240 504
Ma5hb2(AA) 147 138 9 15.3:1 A C c 1 480 138 B Cs a 1 480 9
Ma5b2(AB) 294 294 0 1 A C c 1 240 294
Ma5bcde 1008 1008 0 1 A C c 1 120 1008
Ma5bc(AA) 294 294 0 1 A C1 c 1 240 294
Ma5bc(AB) 588 588 0 1 A C: c 1 120 588
Ma5(AA)2 43 34 9 3.8:1 A C1 c 1 960 34 B Cs a 1 960 9

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A30 (continuacgdo).

JTC-9 Triangular cupola

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
Ma5(AA)(BB) 86 80 6 13.3:1 A G c 1 480 80 B Cs a 1 480 6
Ma5(AA)(AB) 172 172 0 1 A C c 1 240 172
Ma5(AB)2 172 160 12 13.3:1 A G o 1 240 160 B G a 1 240 12
Ma5(AB)(CD) 344 344 0 1 A C c 1 120 344
Madb4c 210 204 6 34:1 A G c 1 576 204 B Cs a 1 576 6
Ma4b3c2 420 408 12 34:1 A C c 1 288 408 B Cs a 1 288 12
Ma4b3cd 840 840 0 1 A G c 1 144 840
Ma4db3(AA) 245 236 9 26.2:1 A C o 1 288 236 B G a 1 288 9
Ma4b3(AB) 490 490 0 1 A G c 1 144 490
Ma4b2c2d 1260 1248 12 104:1 A C o 1 96 1248 B G a 1 96 12
Ma4b2cde 2520 2520 0 1 A Ci c 1 48 2520
Madb2c(AA) 735 726 9 80.7:1 A G c 1 96 726 B Cs a 1 96 9
Ma4b2c(AB) 1470 1470 0 1 A G o 1 48 1470
Madbcdef 5040 5040 0 1 A G c 1 24 5040
Ma4dbcd(AA) 1470 1470 0 1 A G o 1 48 1470
Ma4bcd(AB) 2940 2940 0 1 A G c 1 24 2940
Ma4b(AA)2 215 206 9 22.9:1 A G c 1 192 206 B Cs a 1 192 9
Ma4b(AA)(BB) 430 424 6 70.7:1 A G o 1 96 424 B G a 1 96 6
Ma4b(AA)(AB) 860 860 0 1 A G c 1 48 860
Ma4b(AB)2 860 848 12 70.7:1 A C c 1 48 848 B Cs a 1 48 12
Ma4b(AB)(CD) 1720 1720 0 1 A G c 1 24 1720
Ma3b3c3 564 564 0 279:1 A C c 1 216 558 B Cs c 3 72 6

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A30 (continuacgdo).

JTC-9 Triangular cupola

Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3b3c2d 1680 1680 0 1 A C c 1 72 1680
Ma3b3cde 3360 3360 0 1 A C c 1 36 3360
Ma3b3c(AA) 980 980 0 1 A C c 1 72 980
Ma3b3c(AB) 1960 1960 0 1 A C c 1 36 1960
Ma3b2c2d2 2520 2496 24 104:1 A C c 1 48 2496 B G 48 24
Ma3b2c2de 5040 5040 0 1 A C c 1 24 5040
Ma3b2c2(AA) 1470 1452 18 80.7:1 A C c 1 48 1452 B G 48 18
Ma3b2c2(AB) 2940 2940 0 1 A C c 1 24 2940
Ma3b2cdef 10080 10080 0 1 A C c 1 12 10080
Ma3b2cd(AA) 2940 2940 0 1 A C c 1 24 2940
Ma3b2cd(AB) 5880 5880 0 1 A C c 1 12 5880
Ma3b2(AA)2 430 412 18 22.9:1 A C c 1 96 412 B G 96 18
Ma3b2(AA)(BB) 860 848 12 70.7:1 A C c 1 48 848 B C 48 12
Ma3b2(AA)(AB) 1720 1720 0 1 A C c 1 24 1720
Ma3b2(AB)2 1720 1696 24 70.7:1 A C c 1 24 1696 B Cs 24 24
Ma3b2(AB)(CD) 3440 3440 0 1 A C c 1 12 3440
Ma3bcdefg 20160 20160 0 1 A C c 1 6 20160
Ma3bcde(AA) 5880 5880 0 1 A C c 1 12 5880
Ma3bcde(AB) 11760 11760 0 1 A C c 1 6 11760
Ma3bc(AA)2 860 860 0 1 A C o 1 48 860
Ma3bc(AA)(BB) 1720 1720 0 1 A C c 1 24 1720
Ma3bc(AA)(AB) 3440 3440 0 1 A G c 1 12 3440

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A30 (continuacgdo).

JTC-9 Triangular cupola
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3bc(AB)2 3440 3440 0 A C o 1 12 3440
Ma3bc(AB)(CD) 6880 6880 0 A C c 1 6 6880
A C c 1 288 74 B Cs 288 8
Ma3(AA)3 88 78 10 |111:12:2:1
C G c 3 96 4 Cay 96 2
Ma3(AA)2(BB) 252 240 12 20:1 A C c 1 96 240 B Cs 96 12
Ma3(AA)2(AB) 504 504 0 1 A C o 1 48 504
Ma3(AA)(BB)(CC) 504 498 6 83:1 A C c 1 48 498 B G 48 6
Ma3(AA)(BB)(AB) 1008 1008 0 1 A C c 1 24 1008
Ma3(AA)(AB)2 1008 990 18 55:1 A C c 1 24 990 B G 24 18
Ma3(AA)(AB)(CD) 2016 2016 0 1 A G c 1 12 2016
Ma3(AB)3 680 680 0 167:1 A C c 1 36 668 B Cs 12 12
Ma3(AB)2(CD) 2016 2016 0 1 A C c 1 12 2016
Ma3(AB)(CD)(EF) 4032 4032 0 1 A C c 1 6 4032
Ma2b2c2d2e 7560 7536 24 314:1 A C c 1 16 7536 B G 16 24
Ma2b2c2def 15120 15120 0 1 A C c 1 8 15120
Ma2b2c2d(AA) 4410 4392 18 244:1 A C c 1 16 4392 B G 16 18
Ma2b2c2d(AB) 8820 8820 0 1 A C c 1 8 8820
Ma2b2cdefg 30240 30240 0 1 A C c 1 4 30240
Ma2b2cde(AA) 8820 8820 0 1 A C c 1 8 8820
Ma2b2cde(AB) 17640 17640 0 1 A C c 1 4 17640
Ma2b2c(AA)2 1290 1272 18 70.7:1 A C c 1 32 1272 B G 32 18
Ma2b2c(AA)(BB) 2580 2568 12 214:1 A C c 1 16 2568 B Cs 16 12

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A30 (continuacgdo).

JTC-9 Triangular cupola

Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group g c RCW # Subset Group g c RCW #
Ma2b2c(AA)(AB) 5160 5160 0 1 A G c 1 8 5160
Ma2b2c(AB)2 5160 5136 24 214:1 A C c 1 8 5136 B Cs a 1 8 24
Ma2b2c(AB)(CD) 10320 10320 0 1 A G o 1 4 10320
Ma2bcdefgh 60480 60480 0 1 A G c 1 2 60480
Ma2bcdef(AA) 17640 17640 0 1 A C c 1 4 17640
Ma2bcdef(AB) 35280 35280 0 1 A G c 1 2 35280
Ma2bcd(AA)2 2580 2580 0 1 A G c 1 16 2580
Ma2bcd(AA)(BB) 5160 5160 0 1 A G c 1 8 5160
Ma2bcd(AA)(AB) 10320 10320 0 1 A G c 1 4 10320
Ma2bcd(AB)2 10320 10320 0 1 A G c 1 4 10320
Ma2bcd(AB)(CD) 20640 20640 0 1 A G c 1 2 20640
Ma2b(AA)3 252 242 10 24.2:1 A G c 1 96 242 B Cs a 1 96 10
Ma2b(AA)2(BB) 756 744 12 62:1 A G o 1 32 744 B Cs a 1 32 12
Ma2b(AA)2(AB) 1512 1512 0 1 A G c 1 16 1512
Ma2b(AA)(BB)(CC) 1512 1506 6 251:1 A C1 c 1 16 1506 B C. a 1 16 6
Ma2b(AA)(BB)(AB) 3024 3024 0 1 A G c 1 8 3024
Ma2b(AA)(AB)2 3024 3006 18 167:1 A G c 1 8 3006 B Cs a 1 8 18
Ma2b(AA)(AB)(CD) 6048 6048 0 1 A C c 1 4 6048
Ma2b(AB)3 2016 2016 0 1 A G c 1 12 2016
Ma2b(AB)2(CD) 6048 6048 0 1 A C c 1 4 6048
Ma2b(AB)(CD)(EF) 12096 12096 0 1 A G c 1 2 12096
Mabcdefghi 120960 120960 O 1 A Ci c 1 1 120960

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A30 (continuacgdo).

JTC-9 Triangular cupola

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabcdefg(AA) 35280 35280 0 1 A Ci c 1 2 35280
Mabcdefg(AB) 70560 70560 0 1 A C c 1 1 70560
Mabcde(AA)2 5160 5160 0 1 A G c 1 8 5160
Mabcde(AA)(BB) 10320 10320 0 1 A C c 1 4 10320
Mabcde(AA)(AB) 20640 20640 0 1 A C c 1 2 20640
Mabcde(AB)2 20640 20640 0 1 A Ci c 1 2 20640
Mabcde(AB)(CD) 41280 41280 0 1 A G c 1 1 41280
Mabc(AA)3 504 504 0 1 A G c 1 48 504
Mabc(AA)2(BB) 1512 1512 0 1 A G c 1 16 1512
Mabc(AA)2(AB) 3024 3024 0 1 A C: c 1 8 3024
Mabc(AA)(BB)(CC) 3024 3024 0 1 A Ci c 1 8 3024
Mabc(AA)(BB)(AB) 6048 6048 0 1 A G c 1 4 6048
Mabc(AA)(AB)2 6048 6048 0 1 A Ci c 1 4 6048
Mabc(AA)(AB)(CD) 12096 12096 0 1 A G c 1 2 12096
Mabc(AB)3 4032 4032 0 1 A Ci c 1 6 4032
Mabc(AB)2(CD) 12096 12096 0 1 A G c 1 2 12096
Mabc(AB)(CD)(EF) 24192 24192 0 1 A G c 1 1 24192
Ma(AA)4 38 32 6 5.3:1 A C c 1 384 32 B Cs a 1 384 6
Ma(AA)3(BB) 152 146 6 24.3:1 A G c 1 96 146 B Cs a 1 96 6
Ma(AA)3(AB) 304 304 0 1 A G c 1 48 304
Ma(AA)2(BB)2 228 216 12 18:1 A G c 1 64 216 B Cs a 1 64 12
Ma(AA)2(BB)(CC) 456 450 6 75:1 A C c 1 32 450 B Cs a 1 32 6

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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JTC-9 Triangular cupola
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma(AA)2(BB)(AB) 912 912 0 1 A C c 1 16 912
Ma(AA)2(AB)2 912 894 18 49.7:1 A C c 1 16 894 B G 16 18
Ma(AA)2(AB)(CD) 1824 1824 0 1 A G c 1 8 1824
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 912 912 0 1 A C c 1 16 912
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 1824 1824 0 1 A C c 1 8 1824
Ma(AA)(BB)(AB)2 1824 1812 12 151:1 A C c 1 8 1812 B C 8 12
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) 3648 3648 0 1 A C c 1 4 3648
Ma(AA)(AB)3 1216 1216 0 1 A G c 1 12 1216
Ma(AA)(AB)2(CD) 3648 3648 0 1 A C c 1 4 3648
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 7296 7296 0 1 A G c 1 2 7296
Ma(AB)4 608 596 12 49.7:1 A C c 1 24 596 B Cs 24 12
Ma(AB)3(CD) 2432 2432 0 1 A C c 1 6 2432
Ma(AB)2(CD)2 3648 3624 24 151:1 A C c 1 4 3624 B C 4 24
Ma(AB)2(CD)(EF) 7296 7296 0 1 A C c 1 2 7296
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 14592 14592 0 1 A G c 1 1 14592

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A31. JTDIC-9 Tridiminished icosahedron. Total € o nimero de estereoisdmeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

JTDIC-9 Tridiminished icosahedron

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # Subset Group e c RCW #
Ma9 1 1 A Cay a 3 120960 1
Ma8b 3 0 3 A G a 1 40320 3
Ma7b2 12 6 6 1:1 A' C c 1 10080 6 A" Cs a 1 10080 6
Ma7bc 24 18 6 3:1 A C: c 1 5040 18 B Cs a 1 5040 6
Ma7(AA) 5 2 3 1.5:1 A Cs a 1 10080 3 B C C 1 10080 2
Ma7(AB) 10 8 2 4:1 A C c 1 5040 8 B Cs a 1 5040 2
Ma6b3 30 20 10 20:7:1 A C c 1 4320 20 B Cs a 1 4320 7
C Cay a 3 1440 3
Mabb2c 84 72 12 6:1 A C c 1 1440 72 B Cs a 1 1440 12
Ma6bcd 168 162 6 27:1 A C c 1 720 162 B Cs a 1 720 6
Ma6b(AA) 35 28 7 4:1 A C C 1 1440 28 B Cs a 1 1440 7
Ma6b(AB) 70 68 2 34:1 A C: c 1 720 68 B C a 1 720 2
Ma5b4 42 30 12 2.5:1 A C c 1 2880 30 B Cs a 1 2880 12
Ma5b3c 168 150 18 8.3:1 A C: c 1 720 150 B C a 1 720 18
Ma5b2c2 252 228 24 9.5:1 A C c 1 480 228 B Cs a 1 480 24
Ma5b2cd 504 486 18 27:1 A C c 1 240 486 B Cs a 1 240 18
Ma5hb2(AA) 105 92 13 7.1:1 A C c 1 480 92 B Cs a 1 480 13
Ma5b2(AB) 210 204 6 34:1 A C c 1 240 204 B Cs a 1 240 6
Ma5bcde 1008 1008 0 1 A C c 1 120 1008
Ma5bc(AA) 210 198 12 16.5:1 A C C 1 240 198 B Cs a 1 240 12
Ma5bc(AB) 420 420 0 1 A G c 1 120 420
Ma5(AA)2 23 18 5 3.6:1 A C1 c 1 960 18 B Cs a 1 960 5

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A31 (continuacgdo).

JTDIC-9 Tridiminished icosahedron

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5(AA)(BB) 46 40 6 6.7:1 A C c 1 480 40 B C a 1 480 6
Ma5(AA)(AB) 92 88 4 22:1 A C c 1 240 88 B Cs a 1 240 4
Ma5(AB)2 92 88 4 22:1 A G o 1 240 88 B G a 1 240 4
Ma5(AB)(CD) 184 184 0 1 A C c 1 120 184
Madb4c 210 192 18 10.7:1 A G c 1 576 192 B Cs a 1 576 18
Ma4b3c2 420 390 30 13:1 A C c 1 288 390 B Cs a 1 288 30
Ma4b3cd 840 822 18 45.7:1 A G c 1 144 822 B Cs a 1 144 18
Ma4db3(AA) 175 158 17 9.3:1 A C o 1 288 158 B G a 1 288 17
Ma4b3(AB) 350 344 6 57.3:1 A G c 1 144 344 B Cs a 1 144 6
Ma4b2c2d 1260 1224 36 34:1 A C o 1 96 1224 B G a 1 96 36
Ma4b2cde 2520 2502 18 139:1 A C c 1 48 2502 B Cs a 1 48 18
Madb2c(AA) 525 504 21 24:1 A G c 1 96 504 B Cs a 1 96 21
Ma4b2c(AB) 1050 1044 6 174:1 A C o 1 48 1044 B G a 1 48 6
Madbcdef 5040 5040 0 1 A G c 1 24 5040
Ma4bcd(AA) 1050 1038 12 86.5:1 A C c 1 48 1038 B Cs a 1 48 12
Ma4bcd(AB) 2100 2100 0 1 A G c 1 24 2100
Ma4b(AA)2 115 104 11 9.5:1 A G c 1 192 104 B Cs a 1 192 11
Ma4b(AA)(BB) 230 220 10 22:1 A C c 1 9% 220 B C a 1 96 10
Ma4b(AA)(AB) 460 456 4 114:1 A G c 1 48 456 B C a 1 48 4
Ma4b(AB)2 460 448 12 37.3:1 A G o 1 48 448 B G a 1 48 12
Ma4b(AB)(CD) 920 920 0 1 A C c 1 24 920

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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JTDIC-9 Tridiminished icosahedron
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b3c3 s64 528 36 | 264151 | o 0 € N R A oo 30
C Cay a 3 72 6
Ma3b3c2d 1680 1644 36 45.7:1 A C o 1 72 1644 B Cs a 1 72 36
Ma3b3cde 3360 3360 0 1 A G o 1 36 3360
Ma3b3c(AA) 700 676 24 28.2:1 A G o 1 72 676 B Cs a 1 72 24
Ma3b3c(AB) 1400 1400 0 1 A G c 1 36 1400
Ma3b2c2d2 2520 2460 60 41:1 A G o 1 48 2460 B G a 1 48 60
Ma3b2c2de 5040 5004 36 139:1 A C o 1 24 5004 B G a 1 24 36
Ma3b2c2(AA) 1050 1016 34 29.9:1 A G o 1 48 1016 B G a 1 48 34
Ma3b2c2(AB) 2100 2088 12 174:1 A C o 1 24 2088 B Cs a 1 24 12
Ma3b2cdef 10080 10080 0 1 A G o 1 12 10080
Ma3b2cd(AA) 2100 2076 24 86.5:1 A G o 1 24 2076 B G a 1 24 24
Ma3b2cd(AB) 4200 4200 0 1 A G o 1 12 4200
Ma3b2(AA)2 230 214 16 13.4:1 A G o 1 96 214 B G a 1 96 16
Ma3b2(AA)(BB) 460 444 16 27.8:1 A C c 1 48 444 B C a 1 48 16
Ma3b2(AA)(AB) 920 912 8 114:1 A G c 1 24 912 B Cs a 1 24 8
Ma3b2(AB)2 920 904 16 56.5:1 A G o 1 24 904 B Cs a 1 24 16
Ma3b2(AB)(CD) 1840 1840 0 1 A G c 1 12 1840
Ma3bcdefg 20160 20160 0 1 A G o 1 6 20160
Ma3bcde(AA) 4200 4200 0 1 A G o 1 12 4200
Ma3bcde(AB) 8400 8400 0 1 A G o 1 6 8400
Ma3bc(AA)2 460 442 18 24.6:1 A C o 1 48 442 B Cs a 1 48 18

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A31 (continuacgdo).

JTDIC-9 Tridiminished icosahedron
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3bc(AA)(BB) 920 908 12 75.7:1 A C o 1 24 908 B Cs a 1 24 12
Ma3bc(AA)(AB) 1840 1840 0 1 A C c 1 12 1840
Ma3bc(AB)2 1840 1816 24 75.7:1 A C c 1 12 1816 B Cs a 1 12 24
Ma3bc(AB)(CD) 3680 3680 0 1 A C c 1 6 3680
Ma3(AA)3 37 32 5 |eowa| &0 C c v 30 B < i v
C Cs o 3 96 2 D Csv a 3 96 1
Ma3(AA)2(BB) 105 98 7 14:1 A G c 1 9% 98 B C a 1 96 7
Ma3(AA)2(AB) 210 204 6 34:1 A C c 1 48 204 B C a 1 48 6
Ma3(AA)(BB)(CC) 210 204 6 34:1 A G c 1 48 204 B C a 1 48 6
Ma3(AA)(BB)(AB) 420 416 4 104:1 A C c 1 24 416 B C a 1 24 4
Ma3(AA)(AB)2 420 412 8 51.5:1 A G c 1 24 412 B C a 1 24 8
Ma3(AA)(AB)(CD) 840 840 0 1 A G c 1 12 840
A C c 1 36 272 B Cs a 1 36 6
Ma3(AB)3 284 276 8 408:9:2:1
C Cs c 3 12 4 D Csv a 3 12 2
Ma3(AB)2(CD) 840 832 104:1 A C c 1 12 832 B C a 1 12 8
Ma3(AB)(CD)(EF) 1680 1680 O 1 A G c 1 6 1680
Ma2b2c2d2e 7560 7488 72 104:1 A C o 1 16 7488 B Cs a 1 16 72
Ma2b2c2def 15120 15084 36 419:1 A C: o 1 8 15084 B Cs a 1 8 36
Ma2b2c2d(AA) 3150 3108 42 74:1 A C: o 1 16 3108 B Cs a 1 16 42
Ma2b2c2d(AB) 6300 6288 12 524:1 A C o 1 8 6288 B Cs a 1 8 12
Ma2b2cdefg 30240 30240 0 1 A C: o 1 4 30240
Ma2b2cde(AA) 6300 6276 24 261.5:1 A C o 1 8 6276 B Cs a 1 8 24

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2b2cde(AB) 12600 12600 0 1 A G c 1 4 12600
Ma2b2c(AA)2 690 668 22 30.4:1 A C c 1 32 668 B Cs a 1 32 22
Ma2b2c(AA)(BB) 1380 1360 20 68:1 A C c 1 16 1360 B C a 1 16 20
Ma2b2c(AA)(AB) 2760 2752 8 344:1 A C c 1 8 2752 B Cs a 1 8 8
Ma2b2c(AB)2 2760 2736 24 114:1 A C c 1 8 2736 B Cs a 1 8 24
Ma2b2c(AB)(CD) 5520 5520 0 1 A Ci c 1 4 5520
Ma2bcdefgh 60480 60480 0 1 A G c 1 2 60480
Ma2bcdef(AA) 12600 12600 0 1 A G c 1 4 12600
Ma2bcdef(AB) 25200 25200 0 1 A G c 1 2 25200
Ma2bcd(AA)2 1380 1362 18 75.7:1 A G c 1 16 1362 B Cs a 16 18
Ma2bcd(AA)(BB) 2760 2748 12 229:1 A G o 1 8 2748 B G a 8 12
Ma2bcd(AA)(AB) 5520 5520 0 1 A G c 1 4 5520
Ma2bcd(AB)2 5520 5496 24 229:1 A C o 1 4 5496 B G a 1 4 24
Ma2bcd(AB)(CD) 11040 11040 0 1 A G c 1 2 11040
Ma2b(AA)3 105 96 9 10.7:1 A C c 1 96 96 B Cs a 1 96 9
Ma2b(AA)2(BB) 315 304 11 27.6:1 A G c 1 32 304 B Cs a 1 32 11
Ma2b(AA)2(AB) 630 624 6 104:1 A G c 1 16 624 B Cs a 1 16 6
Ma2b(AA)(BB)(CC) 630 624 6 104:1 A C c 1 16 624 B C a 1 16 6
Ma2b(AA)(BB)(AB) 1260 1256 4 314:1 A G c 1 8 1256 B Cs a 1 8 4
Ma2b(AA)(AB)2 1260 1244 16 77.8:1 A G o 1 8 1244 B G a 1 8 16
Ma2b(AA)(AB)(CD) 2520 2520 0 1 A G c 1 4 2520
Ma2b(AB)3 840 832 8 104:1 A C c 1 12 832 B Cs a 1 12 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group  y c RCW # Subset Group  y RCW #
Ma2b(AB)2(CD) 2520 2512 8 314:1 A C1 c 1 4 2512 B Cs a 4 8
Ma2b(AB)(CD)(EF) 5040 5040 0 1 A C c 1 2 5040
Mabcdefghi 120960 120960 O 1 A G c 1 1 120960
Mabcdefg(AA) 25200 25200 0 1 A C c 1 2 25200
Mabcdefg(AB) 50400 50400 0 1 A C c 1 1 50400
Mabcde(AA)2 2760 2760 0 1 A C c 1 8 2760
Mabcde(AA)(BB) 5520 5520 0 1 A G c 1 4 5520
Mabcde(AA)(AB) 11040 11040 0 1 A G c 1 2 11040
Mabcde(AB)2 11040 11040 0 1 A G c 1 2 11040
Mabcde(AB)(CD) 22080 22080 0 1 A G c 1 1 22080
Mabc(AA)3 210 198 12 16.5:1 A G o 1 48 198 B Cs a 48 12
Mabc(AA)2(BB) 630 618 12 51.5:1 A G c 1 16 618 B Cs a 16 12
Mabc(AA)2(AB) 1260 1260 0 1 A C1 c 1 8 1260
Mabc(AA)(BB)(CC) 1260 1260 0 1 A G c 1 8 1260
Mabc(AA)(BB)(AB) 2520 2520 0 1 A G c 1 4 2520
Mabc(AA)(AB)2 2520 2496 24 104:1 A G c 1 4 2496 B Cs a 4 24
Mabc(AA)(AB)(CD) 5040 5040 0 1 A G c 1 2 5040
Mabc(AB)3 1680 1680 0 1 A C c 1 6 1680
Mabc(AB)2(CD) 5040 5040 0 1 A G c 1 2 5040
Mabc(AB)(CD)(EF) 10080 10080 0 1 A G c 1 1 10080
Ma(AA)4 12 10 2 5:1 A G c 1 384 10 B Cs a 384 2
Ma(AA)3(BB) 48 44 4 11:1 A G c 1 96 44 B C. a 9 4

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A31 (continuacgdo).

JTDIC-9 Tridiminished icosahedron

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma(AA)3(AB) 9% 92 4 23:1 A C c 1 48 92 B C a 1 48 4
Ma(AA)2(BB)2 72 68 4 17:1 A G c 1 64 68 B Cs a 1 64 4
Ma(AA)2(BB)(CC) 144 140 4 35:1 A C c 1 32 140 B C a 1 32 4
Ma(AA)2(BB)(AB) 288 284 4 71:1 A G c 1 16 284 B Cs a 1 16 4
Ma(AA)2(AB)2 288 284 4 71:1 A G c 1 16 284 B Cs a 1 16 4
Ma(AA)2(AB)(CD) 576 576 0 1 A Ci c 1 8 576
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 288 288 0 1 A G c 1 16 288
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 576 576 0 1 A Ci c 1 8 576
Ma(AA)(BB)(AB)2 576 568 8 71:1 A G c 1 8 568 B Cs a 1 8 8
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) | 1152 1152 0 1 A G c 1 4 1152
Ma(AA)(AB)3 384 376 8 47:1 A C c 1 12 376 B C a 1 12 8
Ma(AA)(AB)2(CD) 1152 1144 8 143:1 A G c 1 4 1144 B Cs a 1 4 8
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 2304 2304 0 1 A G c 1 2 2304
Ma(AB)4 192 192 0 1 A G c 1 24 192
Ma(AB)3(CD) 768 768 0 1 A Ci c 1 6 768
Ma(AB)2(CD)2 1152 1152 0 1 A G c 1 4 1152
Ma(AB)2(CD)(EF) 2304 2304 0 1 A G c 1 2 2304
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 4608 4608 0 1 A C c 1 1 4608

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A32. MFF-9 Muffin. Total é o nimero de estereoisémeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos estereoisémeros

quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisdmeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos pontuais (G.P.)

e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica o nimero

de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

MFF-9 Muffin
Formula* set RCP Subsets

Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group e c RCW #

Ma9 1 0 1 1 A G a 1 362880 1
Ma8b 9 6 3 2:1 A C c 1 40320 6 B G a 1 40320 3
Ma7b2 36 30 6 5:1 A C c 1 10080 30 B G a 1 10080 6
Ma7bc 72 66 6 11:1 A C C 1 5040 66 B Cs a 1 5040 6
Ma7(AA) 20 16 4 4:1 A C C 1 10080 16 B G a 1 10080 4
Ma7(AB) 40 36 4 9:1 A C c 1 5040 36 B G a 1 5040 4
Mab6b3 84 74 10 7.4:1 A C c 1 4320 74 B Cs a 1 4320 10
Ma6b2c 252 240 12 20:1 A C c 1 1440 240 B G a 1 1440 12
Ma6bcd 504 498 6 83:1 A C C 1 720 498 B G a 1 720 6
Ma6b(AA) 140 132 8 16.5:1 A C c 1 1440 132 B G a 1 1440 8
Ma6b(AB) 280 276 4 69:1 A C C 1 720 276 B G a 1 720 4
Ma5b4 126 114 12 9.5:1 A C c 1 2880 114 B Cs a 1 2880 12
Ma5b3c 504 486 18 27:1 A C C 1 720 486 B G a 1 720 18
Ma5b2c2 756 732 24 30.5:1 A C c 1 480 732 B C a 1 480 24
Ma5b2cd 1512 1494 18 83:1 A C C 1 240 1494 B G a 1 240 18
Ma5b2(AA) 420 404 16 25.3:1 A C c 1 480 404 B Cs a 1 480 16
Ma5b2(AB) 840 828 12 69:1 A C c 1 240 828 B Cs a 1 240 12

Ma5bcde 3024 3024 0 1 A C c 1 120 3024
Ma5bc(AA) 840 828 12 69:1 A C C 1 240 828 B C a 1 240 12

Ma5bc(AB) 1680 1680 0 1 A C C 1 120 1680
Ma5(AA)2 120 112 8 14:1 A C c 1 960 112 B Cs a 960 8
Ma5(AA)(BB) 240 230 10 23:1 A C C 1 480 230 B G a 480 10

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A32 (continuacgdo).

MFF-9 Muffin
Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5(AA)(AB) 480 472 8 59:1 A C c 1 240 472 B C a 1 240 8
Ma5(AB)2 480 474 6 79:1 A C c 1 240 474 B Cs a 1 240 6
Ma5(AB)(CD) 960 960 0 1 A G c 1 120 960
Madb4c 630 612 18 34:1 A G c 1 576 612 B Cs a 1 576 18
Ma4b3c2 1260 1230 30 41:1 A G c 1 288 1230 B Cs a 1 288 30
Ma4b3cd 2520 2502 18 139:1 A C c 1 144 2502 B Cs a 1 144 18
Ma4b3(AA) 700 680 20 34:1 A G c 1 288 680 B Cs a 1 288 20
Ma4b3(AB) 1400 1388 12 115.7:1 A C o 1 144 1388 B G a 1 144 12
Ma4b2c2d 3780 3744 36 104:1 A G c 1 96 3744 B Cs a 1 96 36
Ma4b2cde 7560 7542 18 419:1 A C o 1 48 7542 B G a 1 48 18
Ma4b2c(AA) 2100 2076 24 86.5:1 A C c 1 96 2076 B Cs a 1 96 24
Ma4b2c(AB) 4200 4188 12 349:1 A G c 1 48 4188 B Cs a 1 48 12
Madbcdef 15120 15120 0 1 A G o 1 24 15120
Madbcd(AA) 4200 4188 12 349:1 A G c 1 48 4188 B Cs a 1 48 12
Ma4bcd(AB) 8400 8400 0 1 A Ci c 1 24 8400
Ma4b(AA)2 600 584 16 36.5:1 A G c 1 192 584 B Cs a 1 192 16
Ma4b(AA)(BB) 1200 1186 14 84.7:1 A G c 1 96 1186 B Cs a 1 96 14
Ma4b(AA)(AB) 2400 2392 8 299:1 A C c 1 48 2392 B Cs a 1 48 8
Ma4b(AB)2 2400 2382 18 132.3:1 A G c 1 48 2382 B Cs a 1 48 18
Ma4b(AB)(CD) 4800 4800 0 1 A G c 1 24 4800
Ma3b3c3 1680 1644 36 45.7:1 A G c 1 216 1644 B Cs a 1 216 36
Ma3b3c2d 5040 5004 36 139:1 A C c 1 72 5004 B Cs a 1 72 36

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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MFF-9 Muffin
Formula* >et RCP Subsets

Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #

Ma3b3cde 10080 10080 0 1 A Ci c 1 36 10080
Ma3b3c(AA) 2800 2776 24 115.7:1 A C c 1 72 2776 B Cs a 1 72 24

Ma3b3c(AB) 5600 5600 0 1 A G c 1 36 5600
Ma3b2c2d2 7560 7500 60 125:1 A G c 1 48 7500 B Cs a 1 48 60
Ma3b2c2de 15120 15084 36 419:1 A G c 1 24 15084 B Cs a 1 24 36
Ma3b2c2(AA) 4200 4160 40 104:1 A C c 1 48 4160 B Cs a 1 48 40
Ma3b2c2(AB) 8400 8376 24 349:1 A G c 1 24 8376 B Cs a 1 24 24

Ma3b2cdef 30240 30240 0 1 A Ci c 1 12 30240
Ma3b2cd(AA) 8400 8376 24 349:1 A G c 1 24 8376 B Cs a 1 24 24

Ma3b2cd(AB) 16800 16800 0 1 A G c 1 12 16800
Ma3b2(AA)2 1200 1176 24 49:1 A G o 1 96 1176 B G a 1 96 24
Ma3b2(AA)(BB) 2400 2376 24 99:1 A G c 1 48 2376 B Cs a 1 48 24
Ma3b2(AA)(AB) 4800 4784 16 299:1 A C o 1 24 4784 B G a 1 24 16
Ma3b2(AB)2 4800 4776 24 199:1 A G c 1 24 4776 B Cs a 1 24 24

Ma3b2(AB)(CD) 9600 9600 0 1 A G c 1 12 9600

Ma3bcdefg 60480 60480 0 1 A G c 1 6 60480

Ma3bcde(AA) 16800 16800 0 1 A G c 1 12 16800

Ma3bcde(AB) 33600 33600 0 1 A G c 1 6 33600
Ma3bc(AA)2 2400 2376 24 99:1 A G c 1 48 2376 B Cs a 48 24
Ma3bc(AA)(BB) 4800 4788 12 399:1 A C c 1 24 4788 B Cs a 24 12

Ma3bc(AA)(AB) 9600 9600 0 1 A G c 1 12 9600
Ma3bc(AB)2 9600 9564 36 265.7:1 A C c 1 12 9564 B Cs a 1 12 36

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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MFF-9 Muffin
Formula* >et RCP Subsets

Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #

Ma3bc(AB)(CD) 19200 19200 0 1 A Ci c 1 6 19200
Ma3(AA)3 232 222 10 22.2:1 A C c 1 288 222 B Cs a 1 288 10
Ma3(AA)2(BB) 696 682 14 48.7:1 A G c 1 96 682 B Cs a 1 96 14
Ma3(AA)2(AB) 1392 1376 16 86:1 A C c 1 48 1376 B Cs a 1 48 16
Ma3(AA)(BB)(CC) 1392 1380 12 115:1 A C c 1 48 1380 B Cs a 1 48 12
Ma3(AA)(BB)(AB) 2784 2776 8 347:1 A C c 1 24 2776 B C a 1 24 8
Ma3(AA)(AB)2 2784 2768 16 173:1 A G c 1 24 2768 B Cs a 1 24 16

Ma3(AA)(AB)(CD) 5568 5568 0 1 A G c 1 12 5568
Ma3(AB)3 1856 1832 24 76.3:1 A G c 1 36 1832 B Cs a 1 36 24
Ma3(AB)2(CD) 5568 5544 24 231:1 A G c 1 12 5544 B Cs a 1 12 24

Ma3(AB)(CD)(EF) 11136 11136 0 1 A G c 1 6 11136
Ma2b2c2d2e 22680 22608 72 314:1 A G c 1 16 22608 B Cs a 1 16 72
Ma2b2c2def 45360 45324 36 1259:1 A G c 1 8 45324 B Cs a 1 8 36
Ma2b2c2d(AA) 12600 12552 48 261.5:1 A G c 1 16 12552 B Cs a 1 16 48
Ma2b2c2d(AB) 25200 25176 24 1049:1 A G o 1 8 25176 B G a 1 8 24

Ma2b2cdefg 90720 90720 0 1 A G c 1 4 90720
Ma2b2cde(AA) 25200 25176 24 1049:1 A G c 1 8 25176 B Cs a 1 8 24

Ma2b2cde(AB) 50400 50400 0 1 A Ci c 1 4 50400
Ma2b2c(AA)2 3600 3568 32 111.5:1 A G c 1 32 3568 B Cs a 1 32 32
Ma2b2c(AA)(BB) 7200 7172 28 256.1:1 A G o 1 16 7172 B G a 1 16 28
Ma2b2c(AA)(AB) 14400 14384 16 899:1 A G c 1 8 14384 B Cs a 1 8 16
Ma2b2c(AB)2 14400 14364 36 399:1 A C c 1 8 14364 B Cs a 1 8 36

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A32 (continuacgdo).

MFF-9 Muffin
Formula* et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # Subset Group 1 o RCW #
Ma2b2c(AB)(CD) 28800 28800 0 1 A G c 1 4 28800
Ma2bcdefgh 181440 181440 O 1 A G c 1 2 181440
Ma2bcdef(AA) 50400 50400 0 1 A G c 1 4 50400
Ma2bcdef(AB) 100800 100800 O 1 A Ci c 1 2 100800
Ma2bcd(AA)2 7200 7176 24 299:1 A Ci c 1 16 7176 B Cs a 16 24
Ma2bcd(AA)(BB) 14400 14388 12 |1199:1 A C o 1 8 14388 B Cs a 8 12
Ma2bcd(AA)(AB) 28800 28800 0 1 A G c 1 4 28800
Ma2bcd(AB)2 28800 28764 36 799:1 A Ci c 1 4 28764 B Cs a 1 4 36
Ma2bcd(AB)(CD) 57600 57600 0 1 A G c 1 2 57600
Ma2b(AA)3 696 682 14 48.7:1 A G o 1 96 682 B Cs a 1 96 14
Ma2b(AA)2(BB) 2088 2070 18 115:1 A Cy c 1 32 2070 B Cs a 1 32 18
Ma2b(AA)2(AB) 4176 4160 16 260:1 A G c 1 16 4160 B Cs a 1 16 16
Ma2b(AA)(BB)(CC) 4176 4164 12 | 347:1| A C1 c 1 16 4164 B C a 1 16 12
Ma2b(AA)(BB)(AB) 8352 8344 8 10431 A G c 1 8 8344 B Cs a 1 8 8
Ma2b(AA)(AB)2 8352 8328 24 | 347:1| A C1 c 1 8 8328 B C a 1 8 24
Ma2b(AA)(AB)(CD) 16704 16704 0 1 A G c 1 4 16704
Ma2b(AB)3 5568 5544 24 231:1 A G c 1 12 5544 B Cs a 1 12 24
Ma2b(AB)2(CD) 16704 16680 24 | 695:1| A C1 c 1 4 16680 B C a 1 4 24
Ma2b(AB)(CD)(EF) 33408 33408 0 1 A G c 1 2 33408
Mabcdefghi 362880 362880 O 1 A Ci c 1 1 362880
Mabcdefg(AA) 100800 100800 O 1 A G c 1 2 100800
Mabcdefg(AB) 201600 201600 O 1 A Ci c 1 1 201600

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



Tabela A32 (continuacgdo).

274

MFF-9 Muffin
Set Subsets
Formula* RCP

Total c a Subset Group % c RCW # Subset Group 1 o RCW #

Mabcde(AA)2 14400 14400 0 1 A G c 1 8 14400

Mabcde(AA)(BB) 28800 28800 0 1 A Ci c 1 4 28800

Mabcde(AA)(AB) 57600 57600 0 1 A G c 1 2 57600

Mabcde(AB)2 57600 57600 0 1 A Ci c 1 2 57600

Mabcde(AB)(CD) 115200 115200 O 1 A Ci c 1 1 115200
Mabc(AA)3 1392 1380 12 115:1 A C o 1 48 1380 B Cs a 48 12
Mabc(AA)2(BB) 4176 4164 12 347:1 A G c 1 16 4164 B Cs a 16 12

Mabc(AA)2(AB) 8352 8352 0 1 A G c 1 8 8352
Mabc(AA)(BB)(CC) 8352 8352 0 1 A Gy c 1 8 8352

Mabc(AA)(BB)(AB) 16704 16704 O 1 A G c 1 4 16704
Mabc(AA)(AB)2 16704 16680 24 695:1 A C o 1 4 16680 B Cs a 1 4 24

Mabc(AA)(AB)(CD) 33408 33408 0 1 A Gy c 1 2 33408

Mabc(AB)3 11136 11136 0 1 A G c 1 6 11136

Mabc(AB)2(CD) 33408 33408 0 1 A Cy c 1 2 33408

Mabc(AB)(CD)(EF) 66816 66816 0 1 A Ci c 1 1 66816
Ma(AA)4 102 98 4 245:11 A Cy c 1 384 98 B Cs a 1 384 4
Ma(AA)3(BB) 408 400 8 50:1 A Cy c 1 96 400 B Cs a 1 96 8
Ma(AA)3(AB) 816 808 8 101:1 A Ci c 1 48 808 B Cs a 1 48 8
Ma(AA)2(BB)2 612 604 8 7551 A Cy c 1 64 604 B Cs a 1 64 8
Ma(AA)2(BB)(CC) 1224 1216 8 152:1 | A C1 c 1 32 1216 B C. a 1 32 8
Ma(AA)2(BB)(AB) 2448 2440 8 305:1 A Cy c 1 16 2440 B Cs a 1 16 8
Ma(AA)2(AB)2 2448 2440 8 305:1| A C1 c 1 16 2440 B C a 1 16 8

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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MFF-9 Muffin
Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma(AA)2(AB)(CD) 4896 4896 0 1 A C o 1 8 4896
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 2448 2448 0 1 A C c 1 16 2448
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 4896 4896 0 1 A C o 1 8 4896
Ma(AA)(BB)(AB)2 4896 4880 16 305:1 A C c 1 8 4880 B G 8 16
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) 9792 9792 0 1 A C c 1 4 9792
Ma(AA)(AB)3 3264 3248 16 203:1 A C c 1 12 3248 B C 12 16
Ma(AA)(AB)2(CD) 9792 9776 16 611:1 A C c 1 4 9776 B G 4 16
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 19584 19584 0O 1 A G c 1 2 19584
Ma(AB)4 1632 1632 0 1 A C c 1 24 1632
Ma(AB)3(CD) 6528 6528 0 1 A C o 1 6 6528
Ma(AB)2(CD)2 9792 9792 0 1 A C c 1 4 9792
Ma(AB)2(CD)(EF) 19584 19584 0 1 A C c 1 2 19584
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 39168 39168 0 1 A C o 1 1 39168

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A33. OPY-9 Octagonal pyramid. Total é o nimero de estereocisémeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos
estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto,  identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o numero de estereoisdmeros do subconjunto.

OPY-9 Octagonal pyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group % c RCW # Subset Group X c RCW #
Ma9 1 0 1 1 A Cav a 8 45360 1
Ma8b 2 0 2 8:1 A Cs a 1 40320 1 B Cav a 8 5040
Ma7b2 5 0 5 8:1 A Cs a 1 10080 4 B Cov a 2 5040
Ma7bc 9 6 3 2:1 A C c 1 5040 6 B Cs a 1 5040
Ma7(AA) 3 0 3 1 A Cs a 1 10080 3
Ma7(AB) 6 4 2 2:1 A C C 1 5040 4 B Cs a 1 5040 2
A Cs a 1 4320 6 B C C 1 4320
Ma6b3 11 4 7 12:8:1
C Cy a 2 2160 1
A C1 C 1 1440 24 B Cs a 1 1440 7
Mabb2c 32 24 8 48:14:1
C Cy a 2 720 1
Maé6bcd 63 60 3 20:1 A C c 1 720 60 B Cs a 1 720 3
Ma6b(AA) 21 16 5 3.2:1 A C c 1 1440 16 B Cs a 1 1440 5
Ma6b(AB) 42 40 2 20:1 A C c 1 720 40 B Cs a 1 720 2
A C c 1 2880 8 B Cs a 1 2880 7
Ma5b4 17 8 9 32:28:2:1
C Ca a 2 1440 1 D Cav a 4 720 1
Ma5b3c 63 54 9 6:1 A C c 1 720 54 B Cs a 1 720 9
A C c 1 480 76 B Cs a 1 480 17
Ma5b2c2 96 78 18 | 152:34:2:1
C C, C 2 240 2 D Coy a 2 240
Ma5b2cd 189 180 9 20:1 A C c 1 240 180 B Cs a 1 240
Ma5b2(AA) 63 52 11 4.7:1 A C c 1 480 52 B Cs a 1 480 11
Ma5b2(AB) 126 120 6 20:1 A C c 1 240 120 B Cs a 1 240 6
Ma5bcde 378 378 0 1 A C c 1 120 378

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A33 (continuacdo).

OPY-9 Octagonal pyramid

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
Ma5bc(AA) 126 120 6 20:1 A G o 1 240 120 B G a 1 240 6
Ma5bc(AB) 252 252 0 1 A C c 1 120 252
A G c 1 960 14 B Cs a 1 960 6
Ma5(AA)2 22 14 8 14:6:1
C Ca a 2 480 2
Ma5(AA)(BB) 42 36 6 6:1 A Ci c 1 480 36 B Cs a 1 480 6
Ma5(AA)(AB) 84 80 4 20:1 A G c 1 240 80 B Cs a 1 240 4
A G c 1 240 72 B Cs a 1 240 10
Ma5(AB)2 86 76 10 36:5:1
C G o 2 120 4
Ma5(AB)(CD) 168 168 0 1 A Gy c 1 120 168
A G c 1 576 68 B Cs a 1 576 10
Ma4b4c 80 68 12 | 272:40:2:1
C Ca a 2 288 1 D Cay a 4 144 1
A G c 1 288 136 B Cs a 1 288 20
Ma4b3c2 159 138 21 | 272:40:2:1
C C c 2 144 2 D Ca a 2 144 1
Ma4b3cd 315 306 9 34:1 A Ci c 1 144 306 B Cs a 1 144 9
Ma4db3(AA) 105 92 13 7.1:1 A C o 1 288 92 B G a 1 288 13
Ma4b3(AB) 210 204 6 34:1 A Gy c 1 144 204 B Cs a 1 144 6
A G c 1 96 448 B Cs a 1 96 23
Ma4b2c2d 474 450 24 | 896:46:2:1
C C c 2 48 2 D Ca a 2 48 1
Ma4b2cde 945 936 9 104:1 A Ci c 1 48 936 B Cs a 1 48 9
Madb2c(AA) 315 300 15 20:1 A Gy c 1 96 300 B Cs a 1 96 15
Ma4b2c(AB) 630 624 6 104:1 A G o 1 48 624 B G a 1 48 6
Ma4bcdef 1890 1890 0 1 A C c 1 24 1890

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
Ma4bcd(AA) 630 624 6 104:1 A Ci c 1 48 624 B Cs a 48 6
Ma4bcd(AB) 1260 1260 0 1 A C c 1 24 1260
A G o 1 192 94 B G a 192 10
Ma4b(AA)2 106 94 12 94:10:1
C Ca a 2 96 2
Ma4b(AA)(BB) 210 202 8 25.3:1 A G c 1 9 202 B Cs a 9% 8
Ma4b(AA)(AB) 420 416 4 104:1 A G c 1 48 416 Cs a 48 4
A G c 1 48 402 B Cs a 48 16
Ma4b(AB)2 422 406 16 201:8:1
C G o 2 24 4
Ma4b(AB)(CD) 840 840 0 1 A Gy c 1 24 840
Ma3b3c3 210 192 18 10.7:1 A C o 1 216 192 B G a 216 18
Ma3b3c2d 630 612 18 34:1 A Gy c 1 72 612 Cs a 72 18
Ma3b3cde 1260 1260 0 1 A Ci c 1 36 1260
Ma3b3c(AA) 420 408 12 34:1 A G o 1 72 408 B G a 72 12
Ma3b3c(AB) 840 840 0 1 A Gy c 1 36 840
A Ci c 1 48 900 B Cs a 48 42
Ma3b2c2d2 948 906 42 300:14:1
C C c 2 24 6
Ma3b2c2de 1890 1872 18 104:1 A C c 1 24 1872 B Cs a 24 18
Ma3b2c2(AA) 630 604 26 23.2:1 A Gy c 1 48 604 Cs a 48 26
Ma3b2c2(AB) 1260 1248 12 104:1 A G o 1 24 1248 B Cs a 24 12
Ma3b2cdef 3780 3780 0 1 A Cy c 1 12 3780
Ma3b2cd(AA) 1260 1248 12 104:1 A Gy c 1 24 1248 B Cs a 24 12
Ma3b2cd(AB) 2520 2520 0 1 A G c 1 12 2520

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3b2(AA)2 212 192 20 |190:181:1| A G ¢ ! %6 190 B G @ ! %6 18
c G o 2 48 2 c" Co a 2 48 2
Ma3b2(AA)(BB) 420 406 14 29:1 A C c 1 48 406 B Cs a 1 48 14
Ma3b2(AA)(AB) 840 832 8 104:1 A C o 1 24 832 B G a 1 24 8
Ma3b2(AB)2 gaa 818 26 | 20265 | A G c 1 24 810 B G a 1 24 26
1 C G o 2 12 8

Ma3b2(AB)(CD) 1680 1680 O 1 A G c 1 12 1680

Ma3bcdefg 7560 7560 0 1 A C o 1 6 7560

Ma3bcde(AA) 2520 2520 0 1 A C o 1 12 2520

Ma3bcde(AB) 5040 5040 0 1 A C o 1 6 5040
Ma3bc(AA)2 420 408 12 34:1 A C o 1 48 408 B G a 48 12
Ma3bc(AA)(BB) 840 834 6 139:1 A C o 1 24 834 B Cs a 24 6

Ma3bc(AA)(AB) 1680 1680 0 1 A C o 1 12 1680
Ma3bc(AB)2 1680 1662 18 92.3:1 A C o 1 12 1662 B G a 1 12 18

Ma3bc(AB)(CD) 3360 3360 0 1 A C c 1 6 3360
Ma3(AA)3 47 38 9 4.2:1 A C o 1 288 38 B G a 1 288 9
Ma3(AA)2(BB) 141 130 11 11.8:1 A C c 1 96 130 B C a 1 9% 11
Ma3(AA)2(AB) 282 274 8 34.3:1 A G c 1 48 274 B C a 1 48 8
Ma3(AA)(BB)(CC) 282 276 6 46:1 A G c 1 48 276 B C a 1 48 6
Ma3(AA)(BB)(AB) 564 560 4 140:1 A C c 1 24 560 B C a 1 24 4
Ma3(AA)(AB)2 564 548 16 34.3:1 A G c 1 24 548 B C a 1 24 16

Ma3(AA)(AB)(CD) 1128 1128 0 1 A G c 1 12 1128

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma3(AB)3 376 364 12 30.3:1 A G o 1 36 364 B G a 1 36 12
Ma3(AB)2(CD) 1128 1116 12 93:1 A C c 1 12 1116 B Cs a 1 12 12
Ma3(AB)(CD)(EF) 2256 2256 0 1 A Ci c 1 6 2256
A Ci c 1 16 2784 B Cs a 1 16 48
Ma2b2c2d2e 2838 2790 48 928:16:1
C C c 2 8 6
Ma2b2c2def 5670 5652 18 314:1 A Ci c 1 8 5652 Cs a 8 18
Ma2b2c2d(AA) 1890 1860 30 62:1 A Gy c 1 16 1860 B Cs a 16 30
Ma2b2c2d(AB) 3780 3768 12 314:1 A C o 1 8 3768 B G a 8 12
Ma2b2cdefg 11340 11340 0 1 A Cy c 1 4 11340
Ma2b2cde(AA) 3780 3768 12 314:1 A G c 1 8 3768 B Cs a 1 8 12
Ma2b2cde(AB) 7560 7560 0 1 A Gy c 1 4 7560
A G c 1 32 606 B Cs a 1 32 22
Ma2b2c(AA)2 632 608 24 | 606:22:1:1
c G c 2 16 2 c" Co a 2 16 2
Ma2b2c(AA)(BB) 1260 1244 16 77.8:1 A Gy c 1 16 1244 B Cs a 1 16 16
Ma2b2c(AA)(AB) 2520 2512 8 314:1 A G c 1 8 2512 Cs a 1 8 8
A G c 1 8 2484 B Cs a 1 8 32
Ma2b2c(AB)2 2524 2492 32 621:8:1
C G c 2 4 8
Ma2b2c(AB)(CD) 5040 5040 0 1 A Gy c 1 4 5040
Ma2bcdefgh 22680 22680 0 1 A G c 1 2 22680
Ma2bcdef(AA) 7560 7560 0 1 A G c 1 4 7560
Ma2bcdef(AB) 15120 15120 0 1 A Gy c 1 2 15120
Ma2bcd(AA)2 1260 1248 12 104:1 A G o 1 16 1248 B G a 1 16 12

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma2bcd(AA)(BB) 2520 2514 6 419:1 A G o 1 8 2514 B G a 1 8 6
Ma2bcd(AA)(AB) 5040 5040 0 1 A C c 1 4 5040
Ma2bcd(AB)2 5040 5022 18 279:1 A G o 1 4 5022 B G a 1 4 18
Ma2bcd(AB)(CD) 10080 10080 0 1 A C c 1 2 10080
Ma2b(AA)3 141 130 11 11.8:1 A C c 1 96 130 B Cs a 1 96 11
Ma2b(AA)2(BB) 423 410 13 31.5:1 A G o 1 32 410 B G a 1 32 13
Ma2b(AA)2(AB) 846 838 8 104.8:1 A G c 1 16 838 B Cs a 1 16 8
Ma2b(AA)(BB)(CC) 846 840 6 140:1 A C c 1 16 840 B Cs a 1 16 6
Ma2b(AA)(BB)(AB) 1692 1688 4 422:1 A G c 1 8 1688 B Cs a 1 8 4
Ma2b(AA)(AB)2 1692 1672 20 83.6:1 A C c 1 8 1672 B C a 1 8 20
Ma2b(AA)(AB)(CD) 3384 3384 0 1 A G c 1 4 3384
Ma2b(AB)3 1128 1116 12 93:1 A G c 1 12 1116 B Cs a 1 12 12
Ma2b(AB)2(CD) 3384 3372 12 281:1 A C o 1 4 3372 B G a 1 4 12
Ma2b(AB)(CD)(EF) 6768 6768 0 1 A G c 1 2 6768
Mabcdefghi 45360 45360 0 1 A G c 1 1 45360
Mabcdefg(AA) 15120 15120 0 1 A G c 1 2 15120
Mabcdefg(AB) 30240 30240 0 1 A G c 1 1 30240
Mabcde(AA)2 2520 2520 0 1 A Ci c 1 8 2520
Mabcde(AA)(BB) 5040 5040 0 1 A G c 1 4 5040
Mabcde(AA)(AB) 10080 10080 0 1 A G c 1 2 10080
Mabcde(AB)2 10080 10080 0 1 A G c 1 2 10080
Mabcde(AB)(CD) 20160 20160 0 1 A G c 1 1 20160

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Mabc(AA)3 282 276 6 46:1 A G o 1 48 276 B G a 1 48 6
Mabc(AA)2(BB) 846 840 6 140:1 A C c 1 16 840 B Cs a 1 16 6
Mabc(AA)2(AB) 1692 1692 0 1 A C c 1 8 1692
Mabc(AA)(BB)(CC) 1692 1692 0 1 A C c 1 8 1692
Mabc(AA)(BB)(AB) 3384 3384 0 1 A C c 1 4 3384
Mabc(AA)(AB)2 3384 3372 12 281:1 A G o 1 4 3372 B G a 1 4 12
Mabc(AA)(AB)(CD) 6768 6768 0 1 A Gy c 1 2 6768
Mabc(AB)3 2256 2256 0 1 A G c 1 6 2256
Mabc(AB)2(CD) 6768 6768 0 1 A Gy c 1 2 6768
Mabc(AB)(CD)(EF) 13536 13536 0 1 A G c 1 1 13536
A G c 1 384 20 B Cs a 1 384 3
Ma(AA)4 25 20 5 80:12:2:1
C Ca a 2 192 1 D Cay a 4 96 1
Ma(AA)3(BB) 95 90 18:1 A G c 1 9 90 B Cs a 1 96 5
Ma(AA)3(AB) 190 186 46.5:1 A Gy c 1 48 186 B Cs a 1 48 4
A G o 1 64 132 B G a 1 64 9
Ma(AA)2(BB)2 144 134 10 | 264:18:2:1
C C c 2 32 2 D Ca a 2 32 1
Ma(AA)2(BB)(CC) 285 280 5 56:1 A G c 1 32 280 B Cs a 1 32 5
Ma(AA)2(BB)(AB) 570 566 4 141.5:1 A Gy c 1 16 566 B Cs a 1 16 4
A G c 1 16 552 B Cs a 1 16 15
Ma(AA)2(AB)2 573 558 15 184:5:1
C G c 2 8 6
Ma(AA)2(AB)(CD) 1140 1140 0 1 A Gy c 1 8 1140
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 570 570 0 1 A Ci c 1 16 570

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A33 (continuacdo).

OPY-9 Octagonal pyramid

Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) | 1140 1140 0 1 A G c 1 8 1140
Ma(AA)(BB)(AB)2 1140 1130 10 113:1 A G o 1 8 1130 B Cs a 1 8 10
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) | 2280 2280 0 1 A G c 1 4 2280
Ma(AA)(AB)3 760 752 8 94:1 A G o 1 12 752 B Cs a 1 12 8
Ma(AA)(AB)2(CD) 2280 2272 8 284:1 A G o 1 4 2272 B Cs a 1 4 8
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) 4560 4560 0 1 A G c 1 2 4560
A G o 1 24 370 B Cs a 1 24 7
Ma(AB)4 384 374 10 740:_114 B2 ¢ o a 2 12 3 D G c 2 12 2
E Cs C 4 6 2
Ma(AB)3(CD) 1520 1520 0 1 A G c 1 6 1520
Ma(AB)2(CD)2 2286 2266 20 375.7:3.3 A G o 1 4 2254 B Cs a 1 4 20
:1 C C o 2 2 12
Ma(AB)2(CD)(EF) 4560 4560 O 1 A G c 1 2 4560
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 9120 9120 0 1 A G c 1 1 9120

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Tabela A34. TCTPR-9 Tricapped trigonal prism. Total € o niUmero de estereoisomeros para o shape e férmula molecular correspondente. Total é igual a soma dos

estereoisdmeros quirais (c) e aquirais (a). RCR é o random coordination ratio. Os estereoisomeros foram organizados em subconjuntos de acordo com seus grupos
pontuais (G.P.) e ordenados de acordo com o RCR do grupo pontual em questdo. Dentro de cada subconjunto, y identifica a quiralidade do subconjunto, ¢ identifica
o numero de simetria, RCW o random coordination weight e # é o nimero de estereoisdmeros do subconjunto.

TCTPR-9 Tricapped trigonal prism

Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma9 1 0 1 1 A Dsn a 6 60480 1
Ma8b 2 0 2 2:1 A Cs a 1 40320 1 B Cov a 2 20160 1
A C1 C 1 10080 2 A" Cs a 1 10080 2
Ma7b2 8 4 4 2:2:1:1
B' C C 2 5040 2 B" Cav a 2 5040 2
Ma7bc 12 8 4 2:1 A Ci C 1 5040 8 B Cs a 1 5040 4
Ma7(AA) 3 2 1 2:1 A C c 1 10080 2 B Cs a 1 10080 1
Ma7(AB) 6 6 0 1 A G c 1 5040 6
A C C 1 4320 8 B Cs a 1 4320 4
48:24:6:3
Ma6b3 17 10 7 91 C ) C 2 2160 2 D Cu a 2 2160 1
o E Cav a 3 1440 1 F Dsn a 6 720 1
A C c 1 1440 34 B Cs a 1 1440 6
Mab6b2c 44 36 8 34:6:1:1 , N
C C, C 2 720 2 C Coy a 2 720 2
Maé6bcd 84 80 4 20:1 A C1 C 1 720 80 B Cs a 1 720 4
Ma6b(AA) 21 18 3 6:1 A Ci C 1 1440 18 B Cs a 1 1440 3
Mab6b(AB) 42 42 0 1 A C1 C 1 720 42
A Ci C 1 2880 12 B Cs a 1 2880 6
Ma5b4 24 16 8 12:6:2:1
C C, C 2 1440 4 D Coy a 2 1440 2
Ma5b3c 84 72 12 6:1 A Ci C 1 720 72 B Cs a 1 720 12
A Ci C 1 480 106 B Cs a 1 480 14
Ma5b2c2 132 116 16 106:14:5:1
C C, c 2 240 10 D Coy a 2 240 2
Ma5b2cd 252 240 12 20:1 A Ci c 1 240 240 B Cs a 1 240 12
Ma5b2(AA) 63 58 5 11.6:1 A C1 C 1 480 58 B Cs a 1 480 5

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total c a Subset Group % c RCW # | Subset Group 1 c RCW #
Ma5b2(AB) 126 126 0 1 A G o 1 240 126
Ma5bcde 504 504 0 1 A Cy c 1 120 504
Ma5bc(AA) 126 120 6 20:1 A G o 1 240 120 B G a 1 240 6
Ma5bc(AB) 252 252 0 1 A C c 1 120 252
A Ci c 1 960 12 B G c 2 480
Ma5(AA)2 20 18 2 24:6:2:1
C Cs a 1 960 1 Cyy a 2 480
Ma5(AA)(BB) 33 32 1 32:1 A Gy c 1 480 32 B Cs a 1 480
Ma5(AA)(AB) 66 66 0 1 A G c 1 240 66
A G c 1 240 56 B G c 2 120 14
Ma5(AB)2 73 70 3 18.7:2.3:1
C Cs a 1 240 3
Ma5(AB)(CD) 132 132 0 1 A Gy c 1 120 132
A G c 1 576 92 B Cs a 1 576 10
Ma4b4c 108 96 12 92:10:2:1
C C c 2 288 4 D Ca a 2 288 2
A G c 1 288 186 B Cs a 1 288 18
Ma4b3c2 216 196 20 |186:18:5:1
C G o 2 144 10 D Coy a 2 144 2
Ma4b3cd 420 408 12 34:1 A Gy c 1 144 408 B Cs a 1 144 12
Ma4b3(AA) 105 98 7 14:1 A C c 1 288 98 B Cs a 1 288 7
Ma4b3(AB) 210 210 0 1 A Gy c 1 144 210
A G c 1 96 602 B Cs a 1 96 22
Ma4b2c2d 636 612 24 | 602:22:5:1
C C c 2 48 10 D Ca a 2 48 2
Madb2cde 1260 1248 12 104:1 A G o 1 48 1248 B G a 1 48 12
Ma4b2c(AA) 315 306 9 34:1 A Ci c 1 96 306 B Cs a 1 96 9

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma4b2c(AB) 630 630 0 1 A C o 1 48 630
Madbcdef 2520 2520 0 1 A C c 1 24 2520
Ma4dbcd(AA) 630 624 6 104:1 A C o 1 48 624 B G 48 6
Madbcd(AB) 1260 1260 0 1 A C c 1 24 1260
A C c 1 192 74 B G 192
Madb(AA)2 86 80 6 148:10:6:1
C G o 2 96 6 Cav 96
Ma4db(AA)(BB) 165 162 54:1 A C c 1 96 162 B G 96
Ma4db(AA)(AB) 330 330 1 A C o 1 48 330
A C c 1 48 314 B G 48 9
Ma4b(AB)2 337 328 9 44.9:1.3:1
C G C 2 24 14
Ma4b(AB)(CD) 660 660 0 1 A C c 1 24 660
A Ci C 1 216 258 B Cs 216 21
Ma3b3c3 282 258 24 258:21:1
C Cav a 3 72 3
Ma3b3c2d 840 816 24 34:1 A C c 1 72 816 B G 72 24
Ma3b3cde 1680 1680 0 1 A C o 1 36 1680
Ma3b3c(AA) 420 408 12 34:1 A C c 1 72 408 B G 72 12
Ma3b3c(AB) 840 840 0 1 A C o 1 36 840
: A C 1 48 1208 B G 48 40
Ma3b2c2d2 1272 1232 40 100.7:3.3 ! ¢
:1 C C C 2 24 24
Ma3b2c2de 2520 2496 24 104:1 A C c 1 24 2496 B G 24 24
Ma3b2c2(AA) 630 616 14 44:1 A C c 1 48 616 G 48 14
Ma3b2c2(AB) 1260 1260 0 1 A C o 1 24 1260

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3b2cdef 5040 5040 0 1 A C o 1 12 5040
Ma3b2cd(AA) 1260 1248 12 104:1 A C c 1 24 1248 B G 24 12
Ma3b2cd(AB) 2520 2520 0 1 A Ci C 1 12 2520
A C c 1 96 152 B' C 48 12
Ma3b2(AA)2 172 164 8 152:6:6:1
B" Cs a 1 96 6 Coy 48 2
Ma3b2(AA)(BB) 330 326 4 81.5:1 A G c 1 48 326 B Cs 48 4
Ma3b2(AA)(AB) 660 660 0 1 A C c 1 24 660
A C C 1 24 634 B G 12 28
Ma3b2(AB)2 674 662 12 52.8:1.2:1
C Cs a 1 24 12
Ma3b2(AB)(CD) 1320 1320 0 1 A C c 1 12 1320
Ma3bcdefg 10080 10080 0 1 A C c 1 6 10080
Ma3bcde(AA) 2520 2520 0 1 A C C 1 12 2520
Ma3bcde(AB) 5040 5040 0 1 A C o 1 6 5040
Ma3bc(AA)2 330 318 12 26.5:1 A C c 1 48 318 B G 48 12
Ma3bc(AA)(BB) 660 654 6 109:1 A C o 1 24 654 B G 24 6
Ma3bc(AA)(AB) 1320 1320 0 1 A C c 1 12 1320
Ma3bc(AB)2 1320 1302 18 72.3:1 A Ci C 1 12 1302 B Cs 12 18
Ma3bc(AB)(CD) 2640 2640 0 1 A C c 1 6 2640
A C c 1 288 28 B G 288 1
Ma3(AA)3 31 30 1 42:1.5:1
C G c 3 96 2
Ma3(AA)2(BB) 89 88 1 88:1 A C c 1 96 88 B G 96 1
Ma3(AA)2(AB) 178 178 0 1 A G c 1 48 178

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Set Subsets
Formula* RCP
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma3(AA)(BB)(CC) 178 178 0 1 A G c 1 48 178
Ma3(AA)(BB)(AB) 356 356 0 1 A C c 1 24 356
Ma3(AA)(AB)2 356 354 2 177:1 A C c 1 24 354 B Cs 24 2
Ma3(AA)(AB)(CD) 712 712 0 1 A C c 1 12 712
Ma3(AB)3 240 240 0 177:1 A C c 1 36 236 B G 12 4
Ma3(AB)2(CD) 712 712 0 1 A C c 1 12 712
Ma3(AB)(CD)(EF) 1424 1424 0 1 A C c 1 6 1424
A Ci C 1 16 3720 B Cs 16 48
Ma2b2c2d2e 3792 3744 48 310:4:1
C (@) c 2 8 24
Ma2b2c2def 7560 7536 24 314:1 A C o 1 8 7536 G 8 24
Ma2b2c2d(AA) 1890 1872 18 104:1 A C c 1 16 1872 B G 16 18
Ma2b2c2d(AB) 3780 3780 0 1 A C c 1 8 3780
Ma2b2cdefg 15120 15120 0 1 A C o 1 4 15120
Ma2b2cde(AA) 3780 3768 12 314:1 A C c 1 8 3768 B G 8 12
Ma2b2cde(AB) 7560 7560 0 1 A C o 1 4 7560
A C c 1 32 478 B G 32 10
Ma2b2c(AA)2 502 490 12 | 478:10:6:1
C C C 2 16 12 Cov 16 2
Ma2b2c(AA)(BB) 990 984 6 164:1 A C c 1 16 984 B G 16 6
Ma2b2c(AA)(AB) 1980 1980 0 1 A C c 1 8 1980
. A C 1 8 1948 B C 8 18
Ma2b2c(AB)2 1994 1976 18 139.1 ! ¢
:1.3:1 C C, C 2 4 28
Ma2b2c(AB)(CD) 3960 3960 0 1 A C o 1 4 3960

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Ma2bcdefgh 30240 30240 0 1 A C o 1 2 30240
Ma2bcdef(AA) 7560 7560 0 1 A C c 1 4 7560
Ma2bcdef(AB) 15120 15120 0 1 A Ci C 1 2 15120
Ma2bcd(AA)2 990 978 12 81.5:1 A C c 1 16 978 B G 16 12
Ma2bcd(AA)(BB) 1980 1974 6 329:1 A C c 1 8 1974 B G 8 6
Ma2bcd(AA)(AB) 3960 3960 0 1 A C o 1 4 3960
Ma2bcd(AB)2 3960 3942 18 219:1 A C c 1 4 3942 B G 4 18
Ma2bcd(AB)(CD) 7920 7920 0 1 A C c 1 2 7920
Ma2b(AA)3 89 86 3 28.7:1 A C c 1 96 86 B G 96 3
Ma2b(AA)2(BB) 267 264 3 88:1 A C c 1 32 264 B C 32 3
Ma2b(AA)2(AB) 534 534 0 1 A C o 1 16 534
Ma2b(AA)(BB)(CC) 534 534 0 1 A C c 1 16 534
Ma2b(AA)(BB)(AB) 1068 1068 0 1 A C c 1 8 1068
Ma2b(AA)(AB)2 1068 1062 6 177:1 A C c 1 8 1062 B G 8 6
Ma2b(AA)(AB)(CD) | 2136 2136 0 1 A G c 1 4 2136
Ma2b(AB)3 712 712 0 1 A C c 1 12 712
Ma2b(AB)2(CD) 2136 2136 0 1 A C c 1 4 2136
Ma2b(AB)(CD)(EF) 4272 4272 0 1 A G c 1 2 4272
Mabcdefghi 60480 60480 0 1 A C c 1 1 60480
Mabcdefg(AA) 15120 15120 0 1 A C c 1 2 15120
Mabcdefg(AB) 30240 30240 0 1 A C c 1 1 30240
Mabcde(AA)2 1980 1980 0 1 A C c 1 8 1980

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* et RCP Subsets
Total C a Subset Group X c RCW # Subset Group RCW #
Mabcde(AA)(BB) 3960 3960 0 1 A C o 1 4 3960
Mabcde(AA)(AB) 7920 7920 0 1 A C c 1 2 7920
Mabcde(AB)2 7920 7920 0 1 A Ci C 1 7920
Mabcde(AB)(CD) 15840 15840 0 1 A C c 1 1 15840
Mabc(AA)3 178 172 6 28.7:1 A C c 1 48 172 B G 48 6
Mabc(AA)2(BB) 534 528 6 88:1 A C c 1 16 528 B Cs 16 6
Mabc(AA)2(AB) 1068 1068 0 1 A C c 1 8 1068
Mabc(AA)(BB)(CC) 1068 1068 0 1 A C c 1 8 1068
Mabc(AA)(BB)(AB) 2136 2136 0 1 A C c 1 4 2136
Mabc(AA)(AB)2 2136 2124 12 177:1 A C c 1 4 2124 B Cs 4 12
Mabc(AA)(AB)(CD) | 4272 4272 0 1 A G c 1 2 4272
Mabc(AB)3 1424 1424 0 1 A C c 1 6 1424
Mabc(AB)2(CD) 4272 4272 0 1 A G c 1 2 4272
Mabc(AB)(CD)(EF) 8544 8544 0 1 A G c 1 1 8544
Ma(AA)4 14 14 0 5:1 A C c 1 384 10 B G 192 4
Ma(AA)3(BB) 48 48 0 1 A C c 1 96 48
Ma(AA)3(AB) 96 96 0 1 A C c 1 48 96
Ma(AA)2(BB)2 76 76 0 17:1 A G c 1 64 68 B G 32 8
Ma(AA)2(BB)(CC) 144 144 0 1 A C c 1 32 144
Ma(AA)2(BB)(AB) 288 288 0 1 A C c 1 16 288
Ma(AA)2(AB)2 296 296 0 35:1 A C c 1 16 280 B C 8 16
Ma(AA)2(AB)(CD) 576 576 0 1 A C c 1 8 576

*a, b, c, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.
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Formula* >et RCP Subsets
Total c a Subset Group % c RCW # |Subset Group 1 RCW #
Ma(AA)(BB)(CC)(DD) 288 288 0 1 A Ci c 1 16 288
Ma(AA)(BB)(CC)(AB) 576 576 0 1 A G c 1 8 576
Ma(AA)(BB)(AB)2 576 576 0 1 A Ci c 1 8 576
Ma(AA)(BB)(AB)(CD) | 1152 1152 0 1 A G c 1 4 1152
Ma(AA)(AB)3 384 384 0 1 A G c 1 12 384
Ma(AA)(AB)2(CD) 1152 1152 0 1 A G c 1 4 1152
Ma(AA)(AB)(CD)(EF) | 2304 2304 0 1 A G c 1 2 2304
Ma(AB)4 200 200 0 23:1 A G o 1 24 184 B G o 12 16
Ma(AB)3(CD) 768 768 0 1 A G c 1 6 768
Ma(AB)2(CD)2 1168 1168 0 71:1 A G o 1 4 1136 B G o 2 32
Ma(AB)2(CD)(EF) 2304 2304 0 1 A G c 1 2 2304
Ma(AB)(CD)(EF)(GH) | 4608 4608 0 1 A C c 1 1 4608

*a, b, ¢, d,... se refere a ligantes monodentandos; (AA) e (AB) se referem a ligantes bidentados, (AA) sendo simétricos e (AB) assimétricos.



APENDICE B - GEOMETRIAS IDEAIS PARA VARIOS SHAPES E NUMEROS DE
COORDENACAO

292

As tabelas A35-A46 apresentam os shapes utilizados neste trabalho. Um critério especifico foi utilizado para descrever compostos de coordenacao 2. Nesses casos,
a geometria foi considerada linear (L-2) caso o angulo entre os dois ligantes fosse superior a 175.. Caso contrario, a geometria foi considerada como sendo angular

(A-2).
Tabela A35. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 3: TP-3, TPY-3 e TS-3.
. SP-4 SS-4 T-4 vTBPY-4
Positions
X y y z X y YA y z
M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 0.0000 0.8163 -0.5772 | 0.0000 0.0000 -1.0000
2 0.0000 1.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 -0.8163  -0.5772 | 1.0000 0.0000 0.0000
3 -1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.8163 0.0000 0.5772 | -0.5000 0.8660 0.0000
4 0.0000 -1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 -0.8163 0.0000 0.5772 | -0.5000 -0.8660 0.0000
Tabela A36. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 4: SP-4, SS-4, T-4 e vIBPY-4.
- PP-5 SPY-5 TBPY-5
Positions
X Y z X Y z X Y z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

1 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000

2 0.3090 0.9511  0.0000 0.9682 0.0000 -0.2500 1.0000 0.0000 0.0000

3 -0.8090 0.5878 0.0000 | -0.9682 0.0000 -0.2500 -1.0000 0.0000 0.0000

4 -0.8090 -0.5878 0.0000 0.0000 0.9682 -0.2500 0.0000 0.8660 -0.5000

5 0.3090 -0.9511 0.0000 0.0000 -0.9682 -0.2500 0.0000 -0.8660  -0.5000




Tabela A37. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 5: PP-5, SPY-5 e TBPY-5.

. HP-6 0C-6 PPY-6 TPR-6
Positions
X y z X y z X y z X y z
M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 | -0.6547 -0.3780 0.6547
2 0.5000 0.8660 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 | -0.6547 -0.3780 -0.6547
3 -0.5000 0.8660 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.3090 0.9511 0.0000 0.6547 -0.3780 0.6547
4 -1.0000 0.0000 0.0000 | -1.0000 0.0000 0.0000 -0.8090 0.5878 0.0000 0.6547 -0.3780 -0.6547
5 -0.5000 -0.8660 0.0000 0.0000 -1.0000 0.0000 -0.8090  -0.5878 0.0000 0.0000 0.7559 0.6547
6 0.5000 -0.8660 0.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 0.3090 -0.9511 0.0000 0.0000 0.7559 -0.6547
Tabela A38. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 6: HP-6, OC-6, PPY-6 e TPR-6.
- cocC-7 CTPR-7 HP-7
Positions
X z X y z y z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

1 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000 1.0000 0.0000 0.0000

2 0.9777 0.0000 0.2101 0.6869 0.6869 0.2374 0.6235 0.7818 0.0000

3 0.1698 0.9628 0.2101 -0.6869 0.6869 0.2374 -0.2225 0.9749 0.0000

4 -0.9187 0.3344 0.2101 0.6869 -0.6869 0.2374 -0.9010 0.4339 0.0000

5 -0.4888 -0.8467 0.2101 -0.6869 -0.6869 0.2374 -0.9010 -0.4339 0.0000

6 0.3628 -0.6284 -0.6881 0.6175 0.0000 -0.7866 -0.2225 -0.9749 0.0000

7 -0.2601 0.4505 -0.8540 | -0.6175 0.0000 -0.7866 0.6235 -0.7818 0.0000
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Tabela A39. Geometrias ideais para os shapes de coordenacgdo 7: COC-7, CTPR-7 e HP-7

Positions HPY-7 PBPY-7
X y z X y
M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 0.0000 0.0000 -1.0000 0.0000 0.0000 1.0000
2 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 -1.0000
3 0.5000 0.8660  0.0000 1.0000 0.0000 0.0000
4 -0.5000 0.8660  0.0000 0.3090 0.9511 0.0000
5 -1.0000 0.0000 0.0000 -0.8090 0.5878 0.0000
6 -0.5000 -0.8660 0.0000 -0.8090 -0.5878 0.0000
7 0.5000 -0.8660 0.0000 0.3090 -0.9511 0.0000

Tabela A40. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 7: HPY-7, e PBPY-7

. BTPR-8 CU-8 ETBPY-8
Positions
X y z X y z X y z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 -0.6547 -0.3780 0.6547 0.5774 0.5774 0.5774 0.6547  0.0000 0.7559
2 -0.6547 -0.3780 -0.6547 0.5774 0.5774 -0.5774 | -0.6547 0.0000  0.7559
3 0.6547 -0.3780 0.6547 0.5774 -0.5774 0.5774 0.6547 0.6547 -0.3780
4 0.6547 -0.3780 -0.6547 -0.5774 0.5774 0.5774 -0.6547 0.6547 -0.3780
5 0.0000 0.7559 0.6547 0.5774 -0.5774 -0.5774 | 0.6547 -0.6547 -0.3780
6 0.0000 0.7559 -0.6547 -0.5774 0.5774 -0.5774 | -0.6547 -0.6547 -0.3780
7 0.0000 -1.0000 0.0000 -0.5774 -0.5774 0.5774 1.0000 0.0000 0.0000
8 -0.8660 0.5000 0.0000 -0.5774 -0.5774 -0.5774 | -1.0000 0.0000 0.0000
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Tabela A41. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 8: BTPR-8, CU-8 e ETBPY-8

. HBPY-8 HPY-8 OP-8
Positions
X % z X y z X y z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 | 0.0000 0.0000 0.0000
1 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 | 1.0000 0.0000 0.0000
2 0.0000 0.0000 -1.0000 1.0000 0.0000 0.0000 | 0.7071 0.7071 0.0000
3 0.0000 -1.0000 0.0000 0.6235 0.7818 0.0000 | 0.0000 1.0000 0.0000
4 0.8660 -0.5000 0.0000 -0.2225 09749 0.0000 | -0.7071 0.7071  0.0000
5 0.8660 0.5000 0.0000 -0.9010 0.4339 0.0000 | -1.0000 0.0000 0.0000
6 0.0000 1.0000 0.0000 -0.9010 -0.4339 0.0000 | -0.7071 -0.7071 0.0000
7 -0.8660 0.5000 0.0000 -0.2225 -0.9749 0.0000 | 0.0000 -1.0000 0.0000
8 -0.8660 -0.5000 0.0000 0.6235 -0.7818 0.0000 | 0.7071 -0.7071 0.0000

Tabela A42. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 8: HBPY-8, HPY-8 e OP-8.

. SAPR-8 TDD-8
Positions
X y z X v z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 0.0000 0.0000 1.0000 | -0.5997 0.0000 0.8002
2 0.9653 0.0000 0.2612 0.0000 -0.9364 0.3509
3 -0.5655 0.7823 0.2612 0.5998 0.0000 0.8002
4 -0.8825 -0.3912 0.2612 0.0000 0.9364 0.3509
5 0.1999 -0.9444 0.2612 | -0.9364 0.0000 -0.3509
6 0.3998 0.7823 -0.4776 | 0.0000 -0.5997 -0.8002
7 -0.5998 0.1620 -0.7836 | 0.9365 0.0000 -0.3509
8 0.4826 -0.3912 -0.7836 | 0.0000 0.5997 -0.8002
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Tabela A43. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 8: SAPR-8 e TDD-8.

" CCU-9 CSAPR-9 EP-9 HBPY-9
Positions
X y z X y z X y z X y z
M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 | 0.0000 0.0000 0.0000
1 0.6418 0.6418 0.4196 0.0000 0.0000 1.0000 1.0000 0.0000 0.0000 | 0.0000 0.0000 -1.0000
2 0.6418 -0.6418 0.4196 0.9322 0.0000 0.3619 0.7660 0.6428 0.0000 | 1.0000 0.0000 0.0000
3 -0.6418 0.6418 0.4196 0.0000 0.9322 0.3619 0.1736 0.9848 0.0000 | 0.6235 0.7818  0.0000
4 -0.6418 -0.6418 0.4196 -0.9322 0.0000 0.3619 -0.5000 0.8660 0.0000 | -0.2225 0.9749 0.0000
5 0.5387 0.5387 -0.6478 0.0000 -0.9322 0.3619 -0.9397 0.3420 0.0000 | -0.9010 0.4339  0.0000
6 0.5387 -0.5387 -0.6478 0.5606 0.5606 -0.6095 -0.9397 -0.3420 0.0000 | -0.9010 -0.4339 0.0000
7 -0.5387 0.5387 -0.6478 | -0.5606 0.5606 -0.6095 -0.5000 -0.8660 0.0000 | -0.2225 -0.9749 0.0000
8 -0.5387 -0.5387 -0.6478 | -0.5606 -0.5606 -0.6095 0.1736 -0.9848 0.0000 | 0.6235 -0.7818 0.0000
9 0.0000 0.0000 1.0000 0.5606 -0.5606 -0.6095 0.7660 -0.6428 0.0000 | 0.0000 0.0000 1.0000
Tabela Ad44. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 9: CCU-9, CSAPR-9, EP-9 e HBPY-9.
Positions HH-9 JTC-9 JTDIC-9
X z X y z X y z

M 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

1 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 -0.2764 0.8507 -0.4472

2 0.5000 0.8660 0.0000 0.5000 0.8660 0.0000 -0.8944 0.0000 -0.4472

3 -0.5000 0.8660 0.0000 -0.5000 0.8660 0.0000 -0.2764  -0.8507  -0.4472

4 -1.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 0.0000 0.0000 0.7236 -0.5257  -0.4472

5 -0.5000 -0.8660 0.0000 -0.5000 -0.8660 0.0000 0.8944 0.0000 0.4472

6 0.5000 -0.8660 0.0000 0.5000 -0.8660 0.0000 0.2764 0.8507 0.4472

7 0.0000 0.0000 1.0000 0.5000 0.2887 -0.8165 -0.7236  -0.5257 0.4472

8 0.5000 0.0000 -0.8660 | -0.5000 0.2887 -0.8165 0.0000 0.0000 -1.0000

9 -0.5000 0.0000 -0.8660 0.0000 -0.5774 -0.8165 0.0000 0.0000 1.0000
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Tabela A45. Geometrias ideais para os shapes de coordenacdo 9: HH-9, JTC-9 e JTDIC-9.

. MFF-9 OPY-9 TCTPR-9
Positions
X % z X y z X y z

M 0.0000 0.0002 0.0487 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
1 0.0000 0.9877  0.2066 0.0000 0.0000 -1.0000 0.0000 0.0000 1.0000
2 0.9391 0.3053 0.2066 1.0000 0.0000 0.0000 -0.2357 0.9129 0.3333
3 0.5804 -0.7986 0.2066 0.7071 0.7071 0.0000 -0.9428 0.0000 0.3333
4 -0.5804 -0.7986 0.2066 0.0000 1.0000 0.0000 0.2357 -0.9129 0.3333
5 -0.9391 0.3053 0.2066 -0.7071 0.7071 0.0000 0.9428 0.0000 0.3333
6 -0.5799 -0.3354 -0.6936 -1.0000 0.0000 0.0000 0.5303 0.6847 -0.5000
7 0.5799 -0.3354 -0.6936 -0.7071 -0.7071 0.0000 -0.5303 -0.6847 -0.5000
8 0.0000 0.6696 -0.6943 0.0000 -1.0000 0.0000 -0.5893 0.4564 -0.6667
9 0.0000  0.0002 1.0487 0.7071 -0.7071 0.0000 0.5893 -0.4564 -0.6667
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APENDICE C - OUTROS TRABALHOS FINALIZADOS DURANTE O PERIODO DE
DOUTORADO

Artigo 1

Titulo: Exploring the MP2 Energy Surface of nanoalloy clusters with a Genetic Algorithm: Application to Sodium-Potassium

Autores: F. T. Silvas, B. R. L. Galvdoz, G. P. Vogai, M. X. Silvat, D. D. C. Rodriguesz e J. C. Belchiori=

1 Departamento de Quimica-ICEXx, Universidade Federal de Minas Gerais, Av. Antdnio Carlos 6627, Pampulha, (31.270-901) Belo Horizonte, Minas
Gerais, Brasil

2 Departamento de Quimica, Centro Federal de Educacdo Tecnoldgica de Minas Gerais, CEFET-MG, Av. Amazonas 5253, (30421-169) Belo
Horizonte, Minas Gerais, Brasil

DOI: https://doi.org/10.1016/j.cplett.2015.09.016

Resumo (traduzido):

Um algoritmo genético acoplado a calculos de estrutura eletrénica foi desenvolvido. Este algoritmo tem como finalidade encontrar o minimo global de
uma superficie de energia potencial ab initio de clusters metalicos. O critério de convergéncia do gradiente de energia foi progressivamente reduzido
ao longo das gerac6es com o objetivo de reduzir o nimero de célculos de energia. Um estudo de caso foi a liga de Na-K com energias MP2/ECP, onde
foi demonstrado que o algoritmo é eficiente em obter o0 minimo global. Foi feita, pela primeira vez, uma analise particular de transi¢cdes 2D-3D-2D
para um cluster de 6 &tomos. Estruturas inéditas foram desveladas para ligas maiores.
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Artigo 2

Titulo: A genetic algorithm survey on closed-shell atomic nitrogen clusters employing a quantum chemical approach

Autores: M. X. Silvas, F. T. Silvaz, B. R. L. Galvaos, J. P. Bragazi, e J. C. Belchiori+

1 Departamento de Quimica-1CEx, Universidade Federal de Minas Gerais, Av. Anténio Carlos 6627, Pampulha, (31.270-901) Belo Horizonte, Minas
Gerais, Brasil

2 Departamento de Quimica Fundamental-CCEN, Universidade Federal de Pernambuco, Av. Jornalista Anibal Fernandes, Cidade Universitaria,
50.740-560, Recife, Pernambuco, Brasil

3 Departamento de Quimica, Centro Federal de Educacdo Tecnoldgica de Minas Gerais, CEFET-MG, Av. Amazonas 5253, (30421-169) Belo
Horizonte, Minas Gerais, Brasil

DOI: https://doi.org/10.1007/s00894-018-3724-6

Resumo (traduzido):

A hipersuperficie de energia potencial de camada fechada de clusters de nitrogénio com até 10 dtomos foi explorada atraves de um algoritmo
genético e métodos DFT. Foi estabelecido um parametro limitante para a distancia maxima entre os atomos, controlado pelo usuario, assim como
“operador de gerenciamento”, ambos adicionados ao procedimento evolucionario padrdo. Na exploracdo do GA, os potenciais de troca e correlacao
utilizados foram B3LYP e PBE, ambos com a base 6-31G. As estruturas geradas foram reotimizadas nos niveis MP2 e CCSD(T) empregando bases
maiores, os calculos de analise vibracional correspondentes também foram realizados neste nivel de calculo. A energia de ligacdo de todas as
estruturas obtidas foi calculada e comparada, assim como a energia relativa de dissociacdo do cluster nas moléculas N2, N3+ e Ns-. Com a abordagem
atual, confirmamos algumas estruturas de polinitrogénio reportadas anteriormente e previmos a estabilidade de novas estruturas. Também podemos
concluir que a superficie de energia claramente depende do método de calculo empregado.



