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Prefacio

Este libro se ha preparado con la intencion de complementar el primer volumen
publicado en 1990, el cual contiene los propositos, la gramatica, los objetivos basicos y las
principales clases de nomenclatura. El lector debe consultar ese primer volumen para
consultar esos aspectos basicos. Este volumen tiene el fin de tratar con la nomenclatura de
los sistemas que presentan dificultades especificas con las fases condensadas, tales como
los solidos o los polimeros y para los cuales se han generado varias clases de nomenclaturas
locales al punto de confundir a los especialistas o a aquellos que acceden a este campo de
investigacion. Esta obra considera compuestos quimicos tan diversos como polianiones,
modificaciones isotdpicas, tetrapirroles, hidruros de nitrégeno, anillos inorganicos, cadenas,
polimeros y compuestos de intercalacion grafiticos. Este libro esta orientado a poner orden
en la nomenclatura de estos sistemas especiales en base a la nomenclatura mas fundamental
descripta en el primer volumen y en las publicaciones de nomenclatura organica. El
volumen es oportuno, especialmente con relacion al crecimiento de los polimeros
inorgénicos y es esperable que los especialistas acepten las recomendaciones propuestas
metddicamente y la empleen para simplificar la literatura, especialmente para los
estudiantes que ahora empiezan a estudiar estos sistemas.

Los diversos capitulos han estado sujetos a una revision extensiva no solo de parte
de los miembros de la Comision sino también por quimicos en actividad en las diversas
areas a lo largo de varios afos. En consecuencia, los capitulos desarrollados representan
una vision consensuada de la nomenclatura apropiada para esta época y para algunos
proximos afnos. La Comision agradece a los revisores externos por sus comentarios
cuidados y criticos y por el apoyo para poner orden en la nomenclatura de tales sistemas
complejos. Asimismo, como lo topicos estan poco vinculados y cada uno de ellos tiene una
Introduccion, no resulta necesaria una introduccion general y el lector consultar el primer
volumen para tales comentarios generales sobre la nomenclatura.

1 de julio de 2000

ALAN SARGESON
HERBERT D. KAESZ
Presidentes, Comision de Nomenclatura de Quimica Inorgénica de la [UPAC
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I1-1.1 INTRODUCCION

Un polianion estd formado por condensacion de varios aniones simples con
eliminacién de agua. Estas especies cargadas negativamente poseen estructuras constituidas
principalmente por octaedros (politungstatos o polimolibdatos), tetraedros (polifosfatos), y
a veces octaedros y tetraedros (politungstatos o polimolibdatos). Los octaedros y los
tetraedros consisten en un atomo central rodeado por seis o cuatro 4&tomos, respectivamente,
los cuales son referidos como ligandos en este Capitulo. Los octaedros y los tetraedros
comparten bordes o vértices. La estructura considerada como una vinculada no sustituida es
aquella que contiene oxigenos como ligandos. Los 4tomos centrales pueden ser atomos de



metales o, a veces, no-metales. Se conocen algunos casos inusuales de 5 atomos de
coordinacion y 7 atomos de coordinacion.

Un atomo central o un ligando pueden ser reemplazados. Entonces, cada posicion
atomica debe ser numerada a los fines de ser reconocible y para distinguir isomeros. En la
nomenclatura de los compuestos de coordinacion, se han sugeridos letras mintisculas como
localizadores designantes para el sefalamiento de vértices. A los atomos centrales
comunmente no se le han dado designadores localizadores; sin embargo, los numeros
localizantes se han empleado para numerar los atomos metéalicos en los agregados
homoatomicos. En el primer caso, la posicion de un atomo ligando en el poliedro de
coordinacion estd dada por una letra mintuscula. En el Gltimo caso, el dtomo ligando se
indica por un nimero que define el atomo central al cual estd unido; si el ligando hace de
puente entre varios atomos centrales, se usan varios numeros. De tal forma, coexisten dos
sistemas localizadores.

En el caso especifico de los polianiones, surgen dificultades porque ambos atomos
centrales y los ligandos pueden ser reemplazados. El nimero de vértices de una especie
condensada es, en la mayor parte de los casos, bastante grande: por ejemplo, [SiW;,040]"
posee 40 vértices y estd lejos de ser el mayor polianion conocido. Obviamente, las 27 letras
del alfabeto no son suficientes si ellas se usan para la designacion de cada posicion de los
vértices. Como es necesario distinguir a los isomeros, se debe idear una designacion sin
ambigiiedades para los atomos centrales y para los vértices. Ademads, el uso de los nimeros
de dos atomos centrales no es suficiente para designar &tomos puenteantes porque pueden
existir dos 0 mas puentes entre esos mismos dos atomos centrales.

Se propone el siguiente sistema de numeracion:

(a) se asigna un nimero a cada atomo central: 1, 2, 3, etc.,
(b) se asigna una letra a cada vértice del poliedro:

octaedro—a, b, c,d, e, f
tetraedro — a, b, c, d.

Luego, un vértice se designa por un niumero seguido de una letra, el numero se
refiere al 4&tomo central, por ejemplo la, 3d, etc. Asi, cuando dos octaedros comparten un
vértice, éste tiene dos designaciones, una del primer octaedro y una del segundo octaedro,
cada octaedro rodeando a su atomo central. La designacion con el menor niimero del d&tomo
central tiene prioridad. Por ejemplo, si un vértice es 1d en el primer octaedro y 4a en el
segundo, el mismo es designado como 1d.4a. Tal designacion multiple puede parecer
redundante. Sin embargo, ella puede ser ttil: por ejemplo, en una discusién que involucra a
los ligandos localizados en los vértices 1d y 4f, si 4a es una alternativa para 1d, entonces 4a
puede ser usada en vez de 1d para hacer bastante obvio que los dos vértices, 4a y 4f,
pertenecen al mismo octaedro. Ademads, esta designacion doble hace bastante sencillo
nombrar a un vértice comun: por ejemplo 1d.4a muestra que el vértice 1d también es 4a
puenteando asi a los atomos centrales 1 y 4 con los vértices d y a, respectivamente.

El sistema de numeracion usado en este Capitulo es consistente con los principios
desarrollados para los compuestos de boro tipo caja en la Seccion 11 de la Nota 1a y los

Nota la:Nomenclature of Inorganic Chemistry. Recommendations 1990, Blackwell Scientific Publications,
Orford, 1990.



nombres estan basados en la nomenclatura de coordinacion en el mismo texto (Seccion I-10
de la Nota 1a), y no sobre la base de la nomenclatura tradicional de oxoaniones; como por
ejemplo es tetraoxofosfato(3-) y no fosfato.

I1-1.2 NUMERACION DE POLIANIONES CONDENSADOS

La numeracion de una estructura condensada se basa en la estructura relacionada no
sustituida para el polianion. Los atomos centrales de las unidades octaédricas se numeran y
las posiciones de los ligandos se indican por un conjunto secundario de letras localizantes.

Los poliedros construidos de octaedros contienen ejes de simetria de rotacion y
planos esqueletales. Tales planos se definen como aquellos planos (o cuasi-planos) que
contienen varios centros octaédricos.

Las siguientes recomendaciones de numeracion se aplican secuencialmente.

I1-1.2.1 Eleccion del eje de referencia (ver Figura II-1.1)

| Plano de las 12 en punto

Figura II-1.1. Arreglo octaédrico y sefialadores localizantes en la estructura de Lindqvist.

(a) El eje de referencia es el eje rotacional de mayor orden de la estructura del polianion y
se orienta verticalmente.

(b) Se buscan los planos esqueletales perpendiculares al eje de referencia. Un plano
esqueletal que esta localizado mas lejos del centroide del polianion se describe como un
plano esqueletal terminal, y los demds como planos esqueletales internos.

(c) Cuando hay mas de un eje de simetria de mayor orden, el eje preferido es aquel que es
perpendicular al mayor niumero de planos esqueletales.

(d) Cuando el polianion no posee un eje de simetria rotacional, el eje de referencia es el eje
perpendicular al plano esqueletal con el mayor nimero de centros octaédricos.

I1-1.2.2 Eleccion del plano esqueletal terminal preferencial

(a) EI plano esqueletal terminal preferido es aquel plano con el menor nimero de 4tomos
centrales. El eje de referencia estd entonces orientado de tal forma que el plano
terminal preferencial es el mas elevado.



(b) Cuando ambos planos terminales contienen el mismo niimero de atomos centrales, el
plano preferencial es aquel con el menor numero de octaedros condensados fundidos
(dicho de otra forma: cuando el nimero de puentes entre los dtomos centrales es el
menor; la coparticipacion de vértices es menos condensada que la coparticipacion de
aristas que es menos condensada que la coparticipacion de caras).

(¢) Ver Seccion II-1.2.4 mas abajo.

(d) Cuando hace falta una eleccion posterior, las reglas precedentes se aplican
considerando el primer plano esquelatal interno y asi siguiendo.

I1-1.2.3 Eleccion del plano de simetria de referencia

(a) El plano de referencia se define como el plano de simetria que contiene al eje de
referencia y que también incluye el menor numero de 4&tomos centrales.

(b) Cuando hay mas de un plano de simetria de referencia que satisface este requerimiento,
entonces el plano preferencial es aquel que contiene el mayor nimero de atomos en
comun con el plano esqueletal terminal preferido.

(c) El plano de simetria de referencia se divide por el eje de referencia en dos mitades que
deben ser designado. Se define una linea entre las 6 en punto y las 12 en punto por la
interseccion del plano de simetria de referencia y un plano esqueletal; asi éste es
perpendicular al eje de referencia, y la posicion 12 en punto estd en la mitad del plano
de referencia que contiene el mayor nimero de atomos centrales; la posicion 6 en punto
designa la otra mitad.

(d) Ver Secciones 11-1.2.4 y II-1.2.5 mas abajo.

(e) Cuando se deja una eleccion, entonces se escoge la posicion 12 en punto sobre un
atomo ligando.

I1-1.2.4 Numeracion de los 4tomos centrales

(a) Los atomos centrales se numeran a partir de la posicion 12 en punto en el plano
esqueletal terminal preferencial y rotando en sentido horario (o antihorario).
Cuando un plano esqueletal estd completamente numerado se prosigue con el plano
esqueletal siguiente ubicado inmediatamente por debajo. El primer atomo a ser
numerado es el que se encuentra comenzando por la posicion de las 12 en punto,
girando en sentido horario o antihorario, dependiendo del requerimiento del
localizador més bajo [ver Secciones II-1.2.4(b) y II- 1.2.5].

(b) (b) Cuando se sustituye un atomo central o un ligando (ver Seccion 1I-1.2.5), ello no
baja la simetria del esqueleto para la eleccion del eje de simetria de referencia y
para la eleccion del plano de simetria de referencia. Sin embargo, los localizadores
se eligen de manera tal que un atomo central o un ligando que aparece primero en la
Tabla II-1 tiene el menor numero o la letra de menor orden de aparicién en el
alfabeto. Sin embargo, la eleccion del primer plano esqueletal tal como se define en
la Seccion II-1.2.2 tiene prioridad respecto del niimero de un atomo central
sustituyente. Cuando el polianion contiene varios atomos centrales de distintas
especies atomicas, el mayor nimero de atomos de las especies apareciendo primero
en la Tabla II-1 se numeraré antes que el atomo que aparece en segundo témmino en
esta Tabla y asi siguiendo.
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I1-1.2.5 Designacion de los vértices del octaedro

(a) En cada octaedro las letras localizantes se asignan a los vértices como sigue: Definir un
eje que pase a través del atomo central del octaedro considerado y que sea paralelo al
eje de referencia principal. Este eje definido es el eje de referencia local. Estos dos ejes
determinan un nuevo plano de referencia valido s6lo para este octaedro. Los vértices del
octaedro se encuentran en los planos esqueletales locales perpendiculares a estos dos
ejes. En cada plano esqueletal local, la linea local 6 en punto — 12 en punto es la linea
que interseca al eje de referencia local y el eje de referencia principal. La interseccion
con el eje principal es la posicion 12 en punto en el plano esqueletal local considerado.
Las letras a, b, ¢, d, e, f se asignan a partir del plano esqueletal local superior. A los
(posiblemente varios) vértices en un dado plano esqueletal local se les asignan letras
rotando en sentido horario alrededor del eje local, empezando por la posicion local 12
en punto. Si los ejes local y principal coinciden, entonces el plano local de referencia es
el plano de referencia del polianién. Las mismas reglas se aplican secuencialmente para
dar una letra designadora localizante a cada vértice.

(b) Si existe una eleccion en la asignacion de localizante de letra a los vértices, éstos se
ordenan de acuerdo a la posicion en la Tabla II-1 de los 4&tomos ligantes que los ocupan.
A una posicion previa en esta Tabla se le asigna una letra previa en el alfabeto. A este
respecto, los ligandos monoatdémicos preceden a los ligandos poliatdmicos con el
mismo atomo ligando, por ejemplo, los atomos de oxigeno de OH 6 CH;COO se
consideran que vienen inmediatamente después del oxigeno y antes que cualquier otro
elemento.

I1-1.3 POLIANIONES CON SEIS ATOMOS CENTRALES

El Kg[NbsO,9] es el primer ejemplo representativo de un polianion metéalico con seis
atomos centrales que posee esta estructura determinada por Lindqvist. La estructura
idealizada posee una simetria O, (Figura II-1.1). Se conocen varias modificaciones de esta
estructura:

(a) Todos los atomos centrales son idénticos: tales iones comunmente se denominan
isopolianiones pero un mejor nombre es el de homopolianiones;

(b) Uno o mas atomos centrales son sustituidos; estos iones normalmente se denominan
polianiones mixtos o heteropolianiones.

(c) Algunos ligandos son sustituidos.

Como la sustitucion puede tener lugar tanto en un atomo central como en el sitio de un
ligando, estos iones sustituidos se denominan polianiones heterocéntricos o polianiones
heteroligantes, respectivamente.

I1-1.3.1 Homopolianiones (isopolianiones)

En esta estructura, el atomo metalico posee so6lo atomos de oxigeno como ligandos
y hay seis octaedros fusionados; es suficiente contar el nimero de oxigenos de cada clase,
es decir, de la misma coordinacion.

Ejemplos:
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1. [NbsO;e]*
Us-0x0-deca-p-0xo-exaoxoexaniobiato(8-)
2. [WeOiol”
MUs-0x0-dodeca--oxo-exaoxoexatungstato(2-)
Los prefijos multiplicativos se pueden usar para suministrar nombres alternativos mas
cortos, por ejemplo, con grupos NbO o WO equivalentes.
3. [NbO]*
Us-0xo-dodeca-u-oxo-exakis(oxoniobiato)(8-)

Un homopolianion (isopolianién) se puede reducir sin localizacion electronica.
Tales compuestos estan caracterizados por absorciones de transferencia de carga de
intervalencia en sus espectros electronicos y comunmente se denominan "compuestos de
valencia mixta". Los nombres previos se usan con la carga resultante expresada por el
numero de carga. Por ejemplo, el [MogO10]* se puede reducir a [MosO19]el cual se puede
nombrar como sigue:

Ejemplo:
4. [MogOrol”
Us-0xo-dodeca--oxo-exakis(oxomolibdato)(3-)

Sin embargo, cuando es necesario expresar la localizacion electronica en la especie
reducida, el polianion de denomina de la misma forma que un polianion heterocéntrico. En
este caso, el atomo con menor estado de oxidacion se coloca primero en la formula y
precede a aquellos con valencia mayor en el nombre. Cuando se numeran los atomos
centrales, el menor nimero posible se asigna al atomo reducido.

I1-1.3.2 Polianiones heterocéntricos

11-1.3.2.1 Mono o polisustitucion

En los nombres, los dtomos centrales se citan en orden alfabético independientemente del
esquema de numeracion.

Ejemplos:

. [NbWs0,]"
Us-0xo-dodeca--oxo-exaoxo(niobionpentatungst)ato(3-)

2. [NbsWO]"
Us-oxo-dodeca--ox0-exaoxo(pentaniobion-1-tungst)ato(7-), o
Us-oxo-dodeca-p-oxo0-exaoxo[pentaniobion(V)-1-tungst(VI)]ato
El numero 1 se asigna al tungsteno a causa de su posicion en la Tabla I1.1.

3. [NbsW,0y0]"
Us-oxo-dodeca-p-oxo0-exaoxo(tetraniobion-1,2-ditungst)ato(6-), 6
Us-0x0-dodeca-u-oxo-exaoxo(tetraniobion-1,6-ditungst)ato(6-)

En este ejemplo, hay dos isomeros y ellos se designan como cis y trans. El sistema
de numeracién delineado anteriormente acoplado con la nomenclatura de coordinacion
suministra un nombre Gnico para cada isomero.

4. [Nb;W,0,6]”

Us-0x0-dodeca--oxo-exaoxo(tetraniobionditungst)ato(6-)
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Cuando las posiciones sustituidas no se conocen, los designadores locales no son dados.
5. [Vo,W4019]"
MUs-0x0-dodeca--oxo-exaoxo(tetratungst-5,6-divanadi)ato(4-), o
MUs-0x0-dodeca--oxo-exaoxo(tetratungst-3,5-divanadi)ato(4-)
Los localizadores del vanadio estan relacionados con la posicion del vanadio en la Tabla
IL.1.
6. [NbVW,0y0]*
Us-0xo-dodeca--oxo0-exaoxo(5-niobiotetratungst3-vanad)ato(4-)

11-1.3.2.2 Polianiones reducidos heterocéntricos
Generalmente, el &tomo central mas facilmente reducible es conocido.

Ejemplos:

1. [NbsWO,*
Us-0x0-dodeca--oxo0-exaoxo[pentaniobi(V)tungst]ato
En este ejemplo, el tungsteno es reducido. En casos mas complicados, puede ser
usado el nlimero de carga.

2. [NbsW,0y]"
Us-0x0-dodeca--oxo-exaoxo(tetraniobi-1,6-ditungst)ato(7-)
En este ejemplo, el compuesto ha sido reducido por un electron; el mismo es un i6n
de valencia mixta. Si el electron esta localizado (compuesto hipotético), es posible
indicar el atomo reducido empleando los nimeros de oxidacion.
Por ejemplo:
MUs-0x0-dodeca--oxo-exaoxo|[tetraniobi(V)-1-tungst(V)-6-tungst(VI)]ato.

I1-1.3.3 Polianiones heteroligantes
En los compuestos previos, los atomos metéalicos estdn rodeados por oxigenos
ligandos. Estos pueden ser reemplazados por ligandos azufre, hidroxidos, etc.

I1-1.3.3.1 Sustitucion simple
Cuando tiene lugar una sola sustitucion, se pueden usar los nombres abreviados sin
localizadores.

Ejemplo:

1. [Ws015S]*
Us-oxo-dodeca-p-oxo-pentaoxotioexatngstato(2-), 6
Us-0x0-undeca-1-0X0-exa0Xo0--tio-exatungstato(2-), 6
Us-oxo-dodeca-p-oxo-pentaoxo-1a-tioexatungstato(2-), 6
Us-oxo-undeca--0x0-exaoxo-1b-z-tio-exatungstato(2-)

11-1.3.3.2 Sustituciones multiples

Cuando dos atomos de oxigeno de un homopolianion (isopolianion) se reemplazan,
la numeracion es entonces necesaria. El orden de numeracion de los atomos centrales puede
depender del orden de ubicacion en la Tabla II.1 del 4&tomo ligando del grupo reemplazante.

Ejemplos:
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[Mos017S2]*
Us-0x0-dodeca-1-oxo-tetraoxo-5d.6f-ditioexamolibdato(2-)
[W6O17(OH)S]

5f-p-hidroxo- p5-oxo-undeca- -oxo-pentaoxo-6f-tioexatungstato(1-)

Un atomo de oxigeno terminal se reemplaza por un d&tomo de azufre, y un oxigeno puente
se reemplaza por un grupo hidroxilo.

3.

[NbW;0,5]*
Us-oxo-dodeca-p-oxo-pentaoxo-1a-tio(6-niobionpentatungst)ato(3-)

El atomo de azuftre es terminal y est4 unido al tungsteno.
[MosO17(OH),

le.2e-di-g-hidroxo-g5-0x0-deca- -oxo-exaoxo[ 1,2-dimolibden(V)-tetra-
-molibden(VI)]ato

Este compuesto tiene un nombre trivial: azul de molibdeno. Es un compuesto

bielectronico reducido que también posee hidroxilos fijos.

11-1.3.4 Nombres de especies mas complicadas
Ejemplos:

l.

[CeW10036]" (Figura II-1.2)
bis(us-0x0-octa--0x0-nonaoxopentatungstato)cerato(8-)

Este compuesto se deriva de la estructura de Lindqvist por pérdida de un atomo de
tungsteno; entonces dos de tales grupos se coordinan a un atomo de cerio.

[CeW,0036]" [W10032]" [Mn(NbsO19)(TasO19)]'

Figura II-1.2. Ejemplos de polianiones derivados de la estructura de Lindqvist. El [CeW 10036 estd
formado por dos subunidades W 50,5 unidas por el Ce y los atomos de oxigeno formando un entorno
antiprismatico; el [ W,,)O32]4' esta compuesto por dos subunidades W sO,s unidas directamente; el
[Mn(NbsO,19)(Tas0,9)]" estd constituido por dos unidades de Lindgvist unidas por un dtomo de Mn y los

dtomos de oxigeno forman un entorno octaédrico.
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2. [W1003,]" (Figura II-1.2)
tetra--0x0-bis[ 15-0x0-octa- -oxo-pentakis(oxotungstato)|(4-)

Este compuesto tiene un nombre trivial: tungstato Y; el mismo estd compuesto por
dos unidades idénticas que comparten cuatro vértices; cada unidad se deriva de la estructura
de Lindqvist por pérdida de un atomo de tungsteno.

3. Mn(NbgO10)(TagO10)]'* (Figura II-1.2)
us-oxo-dodeca--oxo-exakis(oxoniobiato)(8-)-0'°,0'¢,0%][ us-oxo-dodeca-pi-oxo-
-exakis(oxotantalato)(8-)-0'°,0'¢,0*Jmanganato(12-) (Nota 1b)

Este compuesto contiene dos unidades de Lindqvist; cada una de ellas esta unida por tres

atomos de oxigeno ligados al manganeso, el cual estd rodeado por un octaedro de ligandos

de 4tomos de oxigeno.

I1-1.4 POLIANIONES CON LA ESTRUCTURA DE ANDERSON
I1-1.4.1 Polianiones con varios atomos centrales

Estos compuestos se derivan del [NH4]s[MosTeO,4], la estructura de la cual fue
propuesta por Anderson y determinada por Evans. Los siete atomos de teluro y molibdeno
estan todos rodeados octaé¢dricamente y en el mismo plano, o aproximadamente asi (Figura

1I-1.3). Estos polianiones tienen una simetria Dsq. Ejemplos de ello son [MosTeOa4]",
[IMogO2]" y [HeCrMogO24]™

| EjeCs
Plano de las 12 en punto \

1b ic 2a I 2b

“NIN||“|l|||!|nnn..

4a

Figura I1-1.3. Arreglo octaédrico y designadores localizantes en la estructura de Anderson.

Los 4atomos centrales, que estdn rodeados octaédricamente, son considerados
equivalentes y sus nombres y simbolos se citan en orden alfabético tanto en las
designaciones como en las formulas. La numeracion de estas estructuras se logra
empezando con los octaedros periféricos, denominado la corona, donde el atomo central de
la corona esta inserto en la Tabla II-1. Asi, se puede indicar claramente la analogia
estructural entre todos estos compuestos y aquellos donde el atomo central localizado en el

Nota 1b : Cuando un nombre es dividido por dos o mas lineas de teto, se repite un guién que es parte
integral de ese nombre y que ocurre al final de la linea y se repite al principio de la siguiente.
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centro de la corona puede ser quitado y reemplazado por dos tetraedros, uno en cada lado
de la corona (ver II-1.4.2).

Ejemplos:
. [MogTeOs]*

hexa-p; —oxo-exa-p-oxo-dodecaoxo(examolibden-7-telurin)ato(6-)
2. [HeCrMogOwu]"

hexa-p3-hidroxo-exa-oxo-dodecaoxo[ 7-cromi(Ill)examolibden]ato(3-)

En este ejemplo las posiciones de los hidrogenos no se conocen, pero se supone que
ellos son parte de los grupos hidroxilos de los seis puentes ps;. Si no se muestran las
posiciones de los hidrogenos el nombre podria ser exahidrogenexa-li3-0xo-exa-p-0xo-
dodecaoxo[7-cromon(IIl)examolibden]ato(3-).

Un isémero de este anion, [Hﬁch06024]3-, ha sido postulado con el atomo de
cromo en la corona periférica.

3. [HeCrMogOal™
1b.1e.diacua-1a.1f-di-ps-hidroxo-1.1d-di-pu-hidroxo-2c-3f,4c.5f-tetra-p3-oxo-

-2f.3¢,4f.5c-tetra-p-oxo-decaoxo[ 1 -cromon(Ill)examolibden]ato

11-1.4.2 Nombres de especies mas complicadas

Hay varios ejemplos de polianiones derivados del polianion tipo Anderson. Tales
compuestos usualmente tienen una simetria Dsq. La estructura comprende seis octaedros
fusionados en una corona mas dos tetraedros unidos en su base sobre cada lado de la
corona. Estos tetraedros comparten tres &tomos de oxigeno con los seis octaedros.

Ejemplos:

1. [As:M06056]"
exa-|-o0xo-bis-pe—(tetraoxoarsenato-0,0",0"")-exakis(dioxomolibdato)(6-)

2. [MogOsel*
exa-p-oxo-bis-pe—(tetraoxomolibdato-0,0",0"")-exakis(dioxomolibdato)(4-)

3. [M06O24(AsCeHs), ]
exa-|-oxo-bis-pe—(fenilarsonato-0,0°,0"")-exakis(dioxomolibdato)(4-)

I1-1.5 POLIANIONES CON DOCE ATOMOS CENTRALES

La estructura del anién [PW12040]3' se conoce como la estructura de Keggin.
Muchos compuestos poseen esta estructura o una estrechamente relacionada. En tales
formulas el heteroatomo se cita primero a fin de conformar el uso ordinario en la quimica
de los heteropolianiones. Si hay varios atomos metalicos distintos, ellos se citan en orden
alfabético. Finalmente, los simbolos de los ligandos se citan como en las férmulas de los
compuestos de coordinacion.

I1-1.5.1 Compuestos con la estructura de Keggin e isOmeros
I1-1.5.1.1 Compuestos que contienen s0lo una clase de metal de transicion

Esta familia se caracteriza por la formula general [XM;,040]", como por ejemplo
[SiW1,0%T" 6 [PM012040]>. M puede ser tungsteno o molibdeno; X puede ser silicio,
germanio, fosforo, arsénico o boro.
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El polianion esta constituido por cuatro grupos M;O,3 que comparten vértices. Tal
grupo tiene un eje trigonal de simetria y contiene tres octaedros compartiendo aristas. Los
tres octaedros poseen un vértice comun que también es un vértice del tetraedro central XOj.
El grupo central XO, es tratado como un ligando puente. La estructura tiene simetria 7
(Figuras II-1.4 y II-1.5). En algunos casos X puede estar ausente.

| C, axis

1a

9a
1le=4a 3d=7a

8e
7e

4e 7d

4f =1 =
f=10b 12 7t=11c

12d

10e 10f = 11d 11e

Figura II-1.4. Arreglo octaédrico y designadores localizantes en la estructura de Keggin (isomero 1). Este
isomero, algunas veces llamado «, tiene simetria T,

Ejemplo:

1. [SiW1,040]"
1c.2b,1b.3¢c,1e.4a,1d.9a,2¢.3b,2d.5a,2¢e.6a,3d.7a,3¢e.8a,4¢.5b,4d.9¢,4f.10b,5¢e.6d,5f.10c,
6¢.7b,61f.11b,7¢e.8d,7f.11¢,8¢.9b,8f.12b,91.12¢,10f.11d,10d.12f,11f.12d -tetracosa- z-oxo-
- -(tetraoxosilicato-O'*?, 0% 0% 7% 0% dodecakis(oxotungstato)(4-)

Pueden existir cinco isdmeros en la estructura precedente, uno o mas grupos M;O;3
pueden ser rotados por 60° alrededor de sus ejes de tercer orden. Esto acarrea una dificultad
adicional a la nomenclatura de estos polianiones. Dos estructuras se denominan
corrientemente o'y f. La primera (&) posee la estructura de Keggin, es decir una simetria
T,. La segunda (p) se deriva por rotacion de un grupo M;0,3 (Figuras 1I-1.6 y II-1.7). Ella
tiene simetria Cj,. El tercer isobmero conocido esta ilustrado por [A11304(OH)24(H20)12]7+
donde el grupo central es AlO4. En este compuesto los cuatro grupos estan rotados con
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respecto al isdmero o y la simetria es 7d. La numeracion de los 4tomos centrales del
octaedro esta asignada en forma bien determinada.

Figura II-1.5. Estructura de Keggin bidimensional abierta; las lineas curvas unen a los vértices de los
octaedros que son compartidos en la estructura tridimensional actual (isomero 1).

Ejemplo:

2. [SiW12040]4'; trivialmente denominado S (Figura 111-6)
1c.2b,1b.3¢c,1e.4a,1d.9a,2¢.3b,2d.5a,2¢.6a,3d.7a,3¢e.8a,4¢c.5b,4d.9¢, 4f.10¢,5¢.6d,5f.11b,
6¢.7b,6f.11¢,7¢.8d,7f.12b,8¢.9b,8f.12¢,9f.10b,10f.11d,10d.121,11f.12d -tetracosa- u-
-ox0-10f.11d,10d.12f,11f.12d-tetracosa-z-0x0-4; 2—(tetraoxosilicato—0] 49 0736 0378
,0l011.12 )-dodecakis(oxotungstato)(4-)

A los fines de mantener a los nombres en la forma mas sencilla posible, s6lo los 4&tomos
de oxigeno que unen a los planos esqueletales deben ser designados. Estos atomos de
oxigeno estan dados por un conjunto de dos nimeros que se refieren a los atomos centrales
unidos por los atomos de oxigeno en consideracion. De esto resulta la siguiente secuencia
de niimeros para los oxigenos de puente que diferencian claramente a los cinco isomeros
(Figura II-1.7):

e la estructura basica de Keggin: isomero 1 (@)
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12
e un grupo M;03 se rota por 60°: isomero 2 (5)
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10
e dos grupos M303 se rotan por 60°: isdémero 3 (7)
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1.3,1.6,2.4,2.5,3.7,3.9,4.7,4.10,5.8,5.11,6.8,6.12,7.9,7.10,8.11,8.12

e tres grupos M3O;; se rotan por 60°: isémero 4 (0)
1.4,1.6,2.4,2.5,3.5,3.6,4.7,4.8,5.9,5.10,6.11,6.12

e cuatro grupos M3O;; se rotan por 60°: [A113H43040]7+ isomero 5 (&)

| Ejecsy

=zl

Figura II-1.6. Arreglo octaédrico y designadores localizantes en el isomero 2, que posee simetria C »,
derivada del isomero 1 (estructura de Keggin, Fig. II-1.7) por rotacion de 60° de un grupo W;0;;.
Corrientemente este isomero se denomina .

Ejemplos:

3. [SiW12040]4', estructura de Keggin

1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12-dodeca- -0x0- 1; ,~(tetraoxosili-

-cato-0"*°07 07 740" 1) tetrakis|tri- y-oxo-tris(oxotungstato) ] (4-)

4. [SiW12040]4', un grupo M;0;3 rotado

1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-dodeca- z-0x0- 1 -(tetraoxosili-

cato-0"*+°0% 7507 730" 1?) tetrakis[ tri- -oxo-tris(oxotungstato) | (4-)

5. [Al;3HasOu0]”" (Figura I1-1.7)
1.4,1.4,2.5,2.5,3.6,3.6,4.7,4.12,5.8,5.9,6.10,6.11-dodeca--hydroxo- 1, ,-(tetraoxoa-
luminato-O’#30*72 0’2 0%!*!\_tetrakis| tri- -hydroxo-tris(acuoaluminio) ] (7+)
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Figura II-1.7. Estructuras bidimensionales abiertas de los isomeros de formula XW ;,0,. Los puntos negros
son los atomos centrales. Una linea simple entre dos dtomos centrales sig nifica un vértice comun entre los
octaedros. Una linea doble entre ellos significa una arista en comun. Los numeros debajo de las estructuras
se refieren al numero de isomero en el texto.

La nomenclatura trivial se ha desarrollado en forma anarquica para los
politungstatos. Por ejemplo, el metatungstato es un dodecatungstato con la misma
estructura que el a—[SiW1204o]4' en la cual dos hidronios estan atrapados en la cavidad
central en lugar de un 4tomo de silicio. El politungstato X es el isomero £ del metatungstato
precedente mientras que el tungstato Y es un decatungstato derivado de la estructura de
Lindqvist (ver Seccion 11-1.3.4)

Ejemplos:

6. [H2W12040]6', metatungstato
di-u;-hidroxo-1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12 -di- u£3-0x0-
-dodeca-u-oxo.tetrakis[tri- y-tris(oxotungstato)](6-)

7. 7. [HyW1,04]%, politungstato X
di-z;-hidroxo-1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-di- z£3-0x0-
-dodeca-u-oxo.tetrakis[tri-y-tris(oxotungstato)](6-)

I1-1.5.1.2 Compuestos con varios metales de transicion, es decir, compuestos
sustituidos

Esta clase contiene muchos mas compuestos que la precedente. En verdad, el atomo
en el entorno tetraédrico puede ser sustituido por uno o varios atomos de tungsteno. Por
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ejemplo, las siguientes especies (ignorando la carga) son conocidas con las siguientes
sustituciones:

Z=Cu", zn", Mn", Co", Ni", Fe", Mn"",
Col, Felll ¢ AL™

Z=Mo", V"', V"

z =Mo", vV, vV

Z7=7"=7" =Mo", V¥, Co", Mn", Fe

SiWUZO4o

SiW 102,040 6 SIW0ZZ Oy

SiWoZ30.40, SiW9Z,Z" Oy
0 SiWoZZ'7" Oy

(a) Compuestos monosustituidos. La eleccion del eje y del plano de referencia esta
gobernada por las recomendaciones dadas anteriormente y la jerarquia es: (i) la simetria
del esqueleto idealizado del polianion; (ii) la posicion del atomo sustituyente en la
Tabla II-1 con respecto de los otros 4&tomos centrales.

Ejemplos:

1. [SiMoW, 1040]4', trivialmente referido como o
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12 -tetracosa--oxo-dodecaoxo- 1 >-
-(tetraoxosilicat0-01'4‘ ? 075,078 o' 1'12)-(1 -molibdendecatungsten)ato(4-)

2. [SiCoW,,03¢(H,0)]°, trivialmente denominado como S
la-acuo-1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-tetracosa--oxo-undeca-
0x0-1,~(tetraoxosilicato-0'**, 0, 0*7¢ 0'*!!1%).(1-cobaltondecatungsten)ato(6-)

3. [SINbW;;04]”, trivialmente referido como &
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12-tetracosa--oxo-dodecaoxo- 1 >-
-(tetraoxosilicat0-01'4' ? 070 0778 o't 12)-( 12-niobionundecatungsten)ato(5-)

Para la estructura f es probable que existan tres isomeros. Ellos se designan
comunmente como B, B2 y B3, dependiendo de la posicion del dtomo sustituido, es decir
que si el mismo esta localizado en la posicion mas lejana del grupo rotado, en una posicion
adyacente al grupo rotado, o en un a&tomo del grupo rotado, respectivamente.

Ejemplos:

4. [SiVWUO40]5', trivialmente referido como f;
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-tetracosa- -oxo-dodecaoxo-
Y7, 2-(tetraoxosilicat0-01‘4'9, 0*’0.0°73, Om‘”'12)-(undecatungsten-3 -vanadion)ato(5-)

En este ejemplo, el eje de referencia es, por supuesto, el eje C; que es aquel sobre el
que ha girado el grupo M;0;;. El plano esqueletal terminal preferencial es el menos
condensado, aunque contiene al &tomo de vanadio que viene después del tungsteno en la
Tabla II-1 [ver Seccion 1I-1.2.4(b)]. El plano de simetria de referencia es elegido para dar
los localizadores més bajos al tungsteno de manera tal que el nimero 3 se asigna al
vanadio.

5. [SiVWUO40]5 ", trivialmente referido como /s
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-tetracosa--oxo-dodecaoxo-
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o 1.4.9 A2.5.6 A3.7.8 ~10.11.12
Hio-(tetraoxosilicato-O 2 0730 0*78 0

ato(5-)

6. [SiVW11040]5 ", trivialmente referido como £,
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.11,6.11,7.12,8.12,9.10-tetracosa- ;-oxo-dodecaoxo-
Y7, »-(tetraoxosilicato-0"*°,0*>%, 0*7% 0'0-1112 )-(undecatungsten-9-vanadian)ato(5-)
Para este compuesto existen formas enantioméricas.

)-(undecatungsten-12-vanadian)

Las recomendaciones pueden ser aplicadas a compuestos mas grandes. Por ejemplo
[SiFeW;;039(OH)]* puede dimerizarse dando [SiW;;030Fe-O-FeSiW,;03]'*, donde cada
unidad tiene simetria 7.

Ejemplo:

7. [SiW;;03FeOFeSiW;,050]"*
la-p-oxo-bis[1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12 -tetracosa- z-oxo-
-undecaoxo-y; -(tetraoxosilicato-O"*°, 0%, 0778 0'%111%)(1-
ferrundecatungsten)]ato(12-)

(b) Compuestos di- y polisustituidos. El sistema de numeracion suministra una solucién al
problema de distinguir isomeros de los compuestos di- y poli-sustituidos. Por ejemplo,
el [PM010V2040]5' tiene cinco isomeros. Debido a su posicion en la Tabla II-1, un
atomo de vanadio debe asignarse al localizante 12 en el entorno del metal con simetria
T,. Los isomeros ahora se distinguen por los nimeros de localizantes del vanadio:

12y11 12y8 12y7 12y3 12y2.

Se ha preparado un compuesto trisustituido que contiene dos atomos de molibdeno y
uno de vanadio. El localizante 1 es dado al atomo que aparece primero en la Tabla II-1, en
este caso molibdeno, y un numero localizante tan alto como sea posible al atomo que
aparece al final, es decir al vanadio.

Ejemplo:

8. [SiM0,VWyOul™
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12-tetracosa- u-oxo-dodecaoxo-
i —(tetraoxosilicato—Ol 49 070 078 o011 2)—[1 ,2-dimolebdin(VI)(nonatungsten
(VI)-3-vanadian(V)]ato(5-)

I1-1.5.1.3 Sustitucion de un ligando

Cuando se sustituye un ligando, se puede aplicar el mismo procedimiento usando
los designadores localizantes. Los aniones [HW,F2055]", [HoW1,F,055]" y [HW/,F;057]*
son ejemplos donde, en cada caso, los hidronios son atrapados en la cavidad central y
donde los 4&tomos de flaor siempre puentean tres d&tomos de tungsteno.

Ejemplo:

1. [HW,F,055]”
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L3-fluoro-3-(fluorohidrégeno)-1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12-
-di-p3-oxo-tetrakis[tri- -oxo-tris(oxotungstato)](5-)

I1-1.5.1.4 Compuestos reducidos

Un compuesto reducido se trata de la misma forma que un compuesto sustituido si
los electrones anadidos estan localizados. Sin embargo, en muchos casos, el proceso de
salteado hace imposible la localizacion. Entonces s6lo cambia la carga total.

Ejemplos:

1. [SiMo;,040]" puede ser reducido por cuatro electrones para dar [SiMo;,040]*
1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12 -dodeca- 1-0x0- 4 -
(tetraoxosilicato-0"**, 0776, 0> 7% 0'"!"1?)tetrakis(tri- y-oxo-tris(oxomolibdato)](8-)

2. Cuando los electrones se agregan al [SiM01204o]4', para producir el [SiM012040]6'

doblemente reducido, se supone que ellos estan localizados en dos atomos de Mo.

Esto también se asume en el [SiM02W1004o]6':

1.4,1.9,2.5,2.6,3.7,3.8,4.10,5.10,6.11,7.11,8.12,9.12-tetracosa- -oxo-dodecaoxo- 1, »-

—(tetraoxosilicato—Ol 42 070 078 o012 )-[1,2-dimolebdin(V)decatungsten(VI)]ato(6-)

I1-1.5.2 Compuestos en los cuales faltan los atomos centrales (estructuras defectuosay

Se han preparado varios polianiones que pueden ser descriptos a partir de las
estructuras de Keggin por remocion de atomos de tungsteno y sus atomos de oxigeno
asociados que no forman puente.

I1-1.5.2.1 Compuestos con una vacancia

Para numerar los atomos centrales, se wusan las recomendaciones dadas
anteriormente: el plano esqueletal superior es el plano con el menor niimero de atomos
centrales, es decir aquel con la posicion vacante, y con el octaedro menos condensado.

Aqui pueden darse varias posibilidades porque hay tres maneras de localizar la
posicidon vacante con respecto a la posicion horaria 12 en punto. Las tres posibilidades con
el plano esqueletal superior consistente s6lo de dtomos de tungsteno se representan en el
siguiente diagrama que muestra el plano esqueletal superior.

12 en punto 12 en punto 12 en punto
A \Xl e
/ \ / \ / \

Wom T TTWL O Wyt T T e s,

El asterisco representa el sitio vacante. La regla para localizar la vacancia es: "el
sitio vacante es considerado como una posicion atomica y luego es numerada; a ella se le
asigna el menor nimero posible". Entonces la eleccion es:
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w,T T T TW

Ejemplos:

1. [SiW,; 1039]8' (derivado de la estructura de Keggin)
1c.2b,1d.4a,1e.5a,2d.6a,2¢.7a,3¢.4b,3d.8¢,3f.9b,4e.5d,4f.9¢,5¢.6b,5f.10b,6e.7d,6f.10c,
7¢.8b,7f.11b,8f.11¢,9£.10d,9d.111,10f.11d-icosa-u-oxo-pentadecaoxo-x; ;-(tetraoxosi-
licato-O™*’ 0*%7 0*% 0% )-undecatungstato(8-)

Del isomero Cj3, derivado de la estructura de Keggin, se pueden obtener tres isomeros
por remocioén de un atomo central. La eleccion del eje de referencia tiene preferencia
respecto de cualquier otra eleccion, en este caso es donde sea que esté la vacancia.

En el ejemplo siguiente, el atomo central se quita del grupo rotado M;O;;.

2. [SiW;,05]"
1c.2a,1e.4a,1f.5a,2¢e.6a,2f.7a,3¢.4d,3b.8¢,3f.9¢,4¢.5b,4f.10b,5¢.6d,5f.10b,6¢.7b,6f.11b
,7€.8d,7f.11¢,8f.9b,9¢.10d,9d.11e,10e.11d-icosa-u-oxo-pentadecaoxo-; ;-(tetraoxosi-
licato-0"?, 0*%° 0**1° OO711 )-undecatungstato(8-)

En el siguiente ejemplo, el atomo central es removido del plano que contiene seis
atomos centrales. Siguiendo la regla anterior, la posicion 12 en punto se define con la
posicion vacante. Hay dos isomeros opticos de esta estructura. Como es de practica general,
ellos poseen el mismo nombre; la numeracion indica quiralidad horaria o antihoraria,
dependiendo del isomero en consideracion.

3. [SiWHO0s]"
1b.3c,1c.2b,1d.8a,2¢.3b,2d.4a,2e.5a,3d.6a,3e.7a,4e.5d,41f.10b,5¢.6b,5f.10c,6e.7d,
6f.11b,7¢.8b,7f.11¢,81.9b,9d.111,9f.10d,10f.11d-icosa-p-oxo-pentadecaoxo-z; ;-
-(tetraoxosilicato-Ol S o 057 o101 )-undecatungstato(8-)

En este ejemplo, el atomo central es removido del plano opuesto al plano del grupo rotado.

4. [SiW;105]"
1c.2b,1d.4a,1e.5a,2d.6a,2¢e.7a,3¢c.4b,3d.8¢e,3f.9¢,4e.5d,4f.10b,5¢.6b,5f.10¢c,6€.7d,
6f.11b,7¢.8b,7f.11¢,8£.9b,9f.10d,10f.11d,9d.11f-icosa-p-oxo-pentadecaoxo-4; ;-
~(tetraoxosilicato-0"*°, 0*%7 0*¢ 0*1*1! )-undecatungstato(8-)

I1-1.5.2.2 Compuestos con tres vacancias

Se conocen dos tipos: en el primero, un grupo W30;3 completo ha sido removido
(trivialmente llamado de tipo B) mientras que en el segundo, tres atomos metalicos
adyacentes pertenecientes a tres grupos W30;3 diferentes han sido removidos (trivialmente
llamado de tipo A). En cada caso un grupo M3;0O;3; remanente puede ser rotado por 60°.



25

Ejemplos:

1. [PMo0oO,5(OH)s]™, tipo A derivado de la estructura de Keggin 7, (Figura II-1.8,1)
41,5161, 71,8f,9f-exahidroxo-1c.2a,1a.3¢c,1f.4a,1e.9a,2¢.3a,2¢.5a,2f.6%,3¢e.7a,3f.8a,
4c.5b,4d.9e,5¢e.6d,6b.7b,7¢.8d,8c.9b-pentadeca- 1-0x0-1o-[tetraoxofosfato(V)-
-0 0*’ 0% 0** ]-nonakis(oxomolibdato)(3-)

2. [As"™Mo0y033]”, tipo B derivado de la estructura de Keggin Cs, (Figura II-1.8,1II)
1c.2a,1d.3a,2d.3¢,2b.4b,2f.7b,3e.5a,3f.8a,4¢e.6¢,4f.7¢c,5¢.8¢,5f.9¢,6f.7¢,6d.9d,
7d.8d,8f.9e-pentadeca-u-oxopentadecaoxo- to-[trioxoarsenato(II1)-O’ %, 047,

0’ **]-nonamolibdato(9-). Hasta el presente este isdmero no es conocido.

3. [As""W,033]”, tipo B derivado de la estructura de Keggin T, (Figura II-1.8,11T)
1c.2b,1b.3¢c,1e.4a,1d.9a,2¢.3b,2d.5a,2d.6a,3d.7a,3e.8a,4¢.5d,4d.9¢e,5¢e.6d,6¢.7b,
7e.8d,8¢.9b-pentadeca- u-oxo-pentadecaoxo-uu-[trioxoarsenato(I)-0' %, 0%,
O’ 7-*]-nonatungstato(9-)

4. [SiW4034]'", tipo A derivado de la estructura de Keggin Cs, (Figura II-1.8,IV)
1c.2a,1a.3¢c,1f.4a,1e.9a,2c.3a,2e.5a,2f.6a,3e.7a,3f.8a,4e.5d,4b.9¢,5¢.6b,6e.7d,
7¢.8b,8¢.9d-pentadeca- u-pentadecaoxo-o-[tetraoxosilicato-0' %, 0*°, 0%, 0”*)-
-nonatungstato(10-)

Figura II-1.8. Estructuras abiertas bidimensionales con formula XMyO,. Los puntos oscuros son los dtomos
centrales. Una linea simple indica los vértices octaédricos compartidos. Una linea doble corresponde a una
arista compartida del octaedro.

I1-1.6 POLIANIONES CON 18 ATOMOS CENTRALES

Otra clase de polianiones contiene dieciocho atomos centrales. La estructura basica
se conoce con la denominacion de estructura de Dawson. Ella posee simetria D3, (Figura II-
1.9). Ejemplos representativos son [PaW30s]%, [PaMo1062]®, [As:WisO6]™, 'y
[As;Mo01506,]°.

Estos compuestos son dimeros del XMy, ambos derivados de la estructura de
Keggin XMj,. Tres atomos de tungsteno son removidos, cada uno de un grupo M;O;3
diferente. Las unidades XMy estan unidas entre ellas por coparticipacion de los vértices
octaédricos. El tetraedro interno XO, posee un plano basal hacia el lado abierto de la mitad
XWo.

El compuesto X,;M;s puede ser nombrado como una unidad completa usando las
recomendaciones dadas anteriormente. El plano esqueletal superior estd en un grupo
M;0;5. Como hay dos planos terminales idénticos, el superior y/o el mas bajo, y como tal
grupo puede ser rotado 60°, pueden existir tres isomeros; entre ellos, dos son conocidos:
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Isomero 1

Isomero 2

Isomero 3

plano esquelatal superior no
rotado;  plano  esqueletal
inferior no rotado

rotado;
inferior rotado

plano

plano esqueletal superior no
esqueletal

plano esqueletal
rotado;  plano
inferior rotado

superior
esquelatal

2b

5a

¢, 5b

11e 11d

17e

2a

2¢
1t

43

4c 4b

4f
6f

12a
10a

5

10d
10e 10b,

of
11f,

1a

9a

e

of
7f
13a
15a

3b

3c

3t

8a/

9¢

8f

14al

15¢

15¢

15¢

9pg8¢c

8b

14e

15¢

14f

16¢c

170
16§

17d

16b

164

16e

18c!
18f

18e

14d

Figura I1-1.9. Arreglo del octaedro y los designadores localizantes para el ion X ;M 504, compuesto de dos

subunidades XM .

Para estos tres casos, las secuencias de localizantes de los puentes z#—0xo son como

siguen:

Isémero 1: 1c.2a,1a.3¢,1f.4a,1e.9a,2¢c.3a,2¢e.5a,2f.6a,3¢.7a,3f.8a,4¢.5b,4d.9¢,4f.10a,5¢.6d,5f
.11a,6¢.7b,6f.12a,7¢.8d,7f.13a,8¢.9b,8f.14a,9f.15a,10e.11d,10b.15¢,10f.16¢,11¢c.12b,11f.
17b,12e.13d,12f.17¢,13¢.14b,13£.18b,14¢e.15d,16f.18¢,15f.16b,16f.17d,16d.18f,17f.18d.

Isomero 2: 1c.2a,1a.3¢,1f.4a,1e.9a,2¢c.3a,2¢e.5a,2f.6a,3e.7a,3f.8a,4e.5d,4b.9¢,4f.10a,5¢.6b,
5f.11a,6e7d,6f.12a,7¢.8b,7f.13a,8¢.9d,8f.14a,9f.15a,10c.11b,10d.15¢,10£f.16b,11e.12d,11f.
16¢,12¢.13b,12f.17b,13e.14d,13f.17¢,14¢.15b,14£.18b,15f.18¢,16f.17d,16d.18f,17f.18d.

Isémero 3: 1c.2a,1a.3¢c,1f.4a,1e.9a,2¢c.3a,2¢e.5a,2f.6a,3¢e.7a,3f.8a,4e.5d,4b.9¢,4f.10%,5¢.6b,
5f.11a,6e.7d,6f.12a,7¢.8b,7f.13a,8¢.9d,8f.14a,9f.15a,10c.11b,10d.15¢,10f.16¢,11e.12d,11d.
17b,12¢.13b,12f.17¢,13¢e.14d,131.18b,14¢.15b,14f.18¢,15f.16b,16f.17d,16d.18f,17f.18d.
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Los localizantes en negrita son: el primero, para distinguir a los isomeros 2 y 3 del isdbmero
1; los localizantes subrayados son: el primero, para distinguir al isomero 3 y al isomero 1
del isomero 2.

Ejemplos:

1. [PaW306]" (isomerol)
1c.2a,1a.3¢c,1f.4a,1e.9a,2¢c.3a,2¢e.5a,2f.6a,3¢e.7a,3f.8a,4¢c.5b,4d.9¢,4f.10a,5¢.6d,5f.11a,6¢.7b,
6f.12a,7¢.8d,7f.13a,8¢.9b,8f.14a,9f.15a,10e.11d,10b.15¢,10f.16¢,11c.12b,11£f.17b,12¢.13d,
12f.17¢,13¢.14b,13f.18b,14¢.15d,16f.18¢,15f.16b,16f.17d,16d.18f,17f.18d-exatriaconta- -
-0x0-uo-(tetraoxofosfato-0"*%, 0%, 0%7, 0**)- jo-(tetraoxofosfato-0'* !, 0’13 0'* 1>,
o171 8)—octadecakis(oxotungstato)(6—)

Para tener nombres mas compactos, los prefijos multiplicativos se pueden usar
cuando el polianion es simétrico. Debe destacarse que, como el polianion tiene un plano de
simetria perpendicular al eje de referencia, la numeracion es valida sélo para la primera
mitad.

2. [PaW306,]° (isdmero 1)
4.10,5.11,6.12,7.13,8.14,9.15-exa-p-oxo-bis[1c.2a,1a.3¢c,1f.4a,1e.9a,2c.3a,2¢e.5a,2f.6a,
3e.7a,3f.8a,4c.5b,4d.9¢,5¢.6d,6¢.7b,7e.8d,8c.9b-pentadeca-p-oxo-Lo-(tetraoxofostato-
o'+ 0’07 0%* )-nonakis(oxotungstato)](6-)

I1-1.7 CONCLUSION

Los nombres dados a los polianiones son complicados y conllevan una larga
secuencia de nuimeros y letras. Sin embargo, los nombres surgen de la complejidad
estructural de los mismos polianiones. De tal manera, su empleo en el quehacer cotidiano
puede llegar a ser tedioso y si se desea emplear nombres mas cortos, es posible consultar el
Capitulo I-9 sobre "Oxoacidos y Aniones Derivados" en la Nota la. El presente Capitulo
suministra un método para nombrar un oxoaniéon de una dada férmula pero con una
estructura desconocida. Comunmente es aceptado que un nombre abreviado se puede
utilizar, en tanto esté¢ claramente definido desde el comienzo y el nombre completamente
sistematico sera dado in extenso en el punto apropiado del texto.

Los nombres dados en este Capitulo poseen el mérito de ser sistematicos. Las
recomendaciones tienen la intencion de tratar todos los posibles desarrollos en esta area.
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I1-2.1 INTRODUCCION

Estas recomendaciones suministran un sistema general de nomenclatura de
compuestos inorganicos cuya composicion isotopica de los nuclidos (Nota 2a) se desvia de
la que ocurre en la Naturaleza (Nota 2b). (En estas recomendaciones, el término compuesto
incluye a los iones, radicales, y otras especies). Ellas también son apropiadas para designar
especies moleculares isotdpicas individuales. Un residuo organico modificado
isotopicamente que forma parte de un compuesto organico, tal como un ligando organico en
una entidad de coordinacién, se denomina de acuerdo a las recomendaciones dadas en la
Nomenclatura de Quimica Organica, Compuestos Isotépicamente Modificados (Nota 2c¢).

I1-2.2 CLASIFICACION Y SIMBOLISMO
I1-2.2.1 Compuestos isotopicamente no modificados

Un compuesto isotdpicamente no modificado tiene una composicidon macroscopica
tal que sus nuclidos constituyentes estan presentes en la proporcion que tiene lugar en la
Naturaleza. Su formula y nombre estan escritos de acuerdo a las recomendaciones de la
IUPAC (Nota 2d). El nombre de un compuesto isotopicamente no modificado no requiere
alteracion a menos que se desee contrastar el compuesto natural con el compuesto
isotopicamente modificado o enfatizar su cardcter natural o normal.

Ejemplos:

NH; | Amoniaco
Na,COs; | carbonato de sodio
HNO; |acido nitrico

tetrafluoroargentato de

K[AgFd] potasio

fosfina no modificada

o fosfina (ver Nota 2d)

pentoxido de diiodo

no modificado

PH;

LOs

I1-2.2.2 Compuestos isotopicamente modificados (Nota 2¢)

Un compuesto isotopicamente modificado tiene una composicion macroscopica tal
que la relacion de los nuclidos para al menos un elemento se desvia significativamente de
aquella que ocurre en la Naturaleza.

Los compuestos isotdpicamente modificados pueden ser clasificados en dos grandes
categorias: compuestos isotopicamente sustituidos (ver Seccion II-2.3) y compuestos
isotopicamente etiquetados (ver Seccion 1I-2.4).

Nota 2a : Quantities, Units and Symbols in Physical Chemistry, 2" Edition, Blackwell Scientific
Publications, Oxford, 193.

Nota 2b : Para la discusion del significado de la composicion natural ver Atomic Weights of the Elements
1979, Pure Appl. Chem., 52, 2349 (1980).

Nota 2¢ : Nomenclature of Organic Chemistry, 1979 Edition, Pergamon Press, Oxford, Section H.

Nota 2d : Nomenclature of Inorganic Chemistry. Recommendations 1990 , Blackwell Scientific Publications,
Oxford, 1990.

Nota 2e : En la Seccion [F2.6 se brinda un resumen de los diversos tipos de modificaciones isotopicas.
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I1-2.2.3 Simbolos de los nuclidos

El simbolo para denotar un nuclido en una féormula o nombre de un compuesto
isotopicamente modificado consiste del simbolo atomico del elemento y un nimero arabigo
en la posicion izquierda superior que indica el nimero maésico del nuclido (Nota 2d). Un
nuclido metaestable se indica por agregado de la letra m (impresa en tipo romano) al
nimero masico del nuclido.

Ejemplos:
1. U 2. *H 3. “C 4. e

Los simbolos atdmicos usados en los simbolos de los ntclidos son aquellos dados
en la referencia de la Nota 2d. En el simbolo del nuclido, el simbolo atomico también se
imprime en tipo romano. Para los isotopos de hidrogeno, protio, deuterio y tritio, se
emplean los simbolos de los niclidos 'H, “H y *H, respectivamente. Los simbolos D y T se
pueden usar para “H y *H, respectivamente, pero no cuando los otros niclidos etiquetados
también estan presentes porque esto puede causar dificultades en el ordenamiento
alfabético de los simbolos de los nticlidos en el descriptor isotdpico.

11-2.2.4 Nombres para los atomos de hidrégeno, iones y grupos

Estos nombres comprenden nombres generales, que se usan sin mencion de la masa
nuclear de la entidad hidrégeno, tanto para el hidrégeno en su abundancia isotdpica natural
o donde no es deseable distinguir entre los isétopos, y nombres especificos vinculados a los
nuclidos (Tabla II-2.1).

General 'H HoD ["HoOT
Atomo (H) Hidrogeno protio | deuterio | tritio
Cation (H') Hidrén ton | d ité
(Nota 2f) proton | deuteron | triton
Anion (H) Hidruro proétido | deutérido | tritido
Hidrido
Grupo (-H) [hidro (en compuestos | protio | deutero | trito
de boro)

Tabla I1I-2.1 Nombres de los atomos, iones o grupos de hidrogeno

11-2.2.5 Orden los simbolos de los nuclidos

Cuando es necesario citar diferentes nuclidos en el mismo lugar en la formula o
nombre de un compuesto isotopicamente modificado, los simbolos de los nuclidos se
escriben en orden alfabético de acuerdo a sus simbolos atomicos. Cuando sus simbolos
atdbmicos son idénticos se escriben en orden de niimero masico creciente. Los simbolos
atomicos, con sus localizantes, si hay alguno, se separan uno de otro por una coma.

Nota 2f : Proton, deuterdn y triton se los nonbres de las particulas en fisica nuclear y quimica nuclear y sus
Simbolos son p, d y t, respectivamente (ver Nota 2a, p.43).
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11-2.3 COMPUESTOS ISOTOPICAMENTE SUSTITUIDOS
I1-2.3.1 Definicion de compuestos isotopicamente sustituidos

Un compuesto isotOpicamente sustituido tiene una composicion que posee
esencialmente todas las moléculas del compuesto s6lo con los nuclido(s) indicado(s) en
cada posicion designada. Para todas las otras posiciones la ausencia de la indicacion del
nuclido significa que la composicion del nuclido es la natural.

11-2.3.2 Férmulas de los compuestos isotopicamente sustituidos

La formula de un compuesto isotopicamente sustituido se escribe como es usual,
excepto que se usan los simbolos apropiados de los nuclidos. Cuando estan presentes
nuclidos diferentes del mismo elemento en la misma posicidon, sus simbolos deberian
escribirse en orden de nimero masico creciente (ver también Seccion 11-2.2.5).

11-2.3.3 Nombres de los compuestos isotopicamente sustituidos

El nombre de un compuesto isotopicamente sustituido se forma insertando entre
paréntesis el simbolo(s) apropiado del nuclido, precedido por cualquier localizante(s)
necesario (letras y/o numerales) antes del nombre, o, preferentemente, antes del nombre
para esa parte del compuesto que esta isotopicamente sustituido. Inmediatamente después
del paréntesis sin dejar espacio ni agregar guion, excepto cuando el nombre o una parte del
mismo incluye un localizante precedente, en cuyo caso se debe agregar el guion (ver "o %2
Nota 2g).

Cuando es posible la polisustitucion, el nimero de atomos que han sido sustituidos
siempre se especifica con un subindice derecho ligado al simbolo(s) atdbmico aun en el caso
de la monosustitucion.

Cuando deben ser citados diferentes nuclidos en el mismo lugar en el nombre de un
compuesto isotopicamente sustituido, los simbolos de los nuclidos se ordenan como fuera
indicado en la Seccion 11-2.2.5.

Ejemplos:
Compuesto no Compuesto modificado
modificado isotopicamente Isotopicamente
H,0 H’HO
Agua (’H))agua
Br, BB Br
dibromo ("*Br,*'Br)dibromo
H,S0, “H,” S04
Acido sulfirico (*H,,>S)acido sulfarico
NaCl Na’°Cl
cloruro de sodio (*°C)) cloruro de sodio
UFs *UFs
exafluoruro de uranio exafluoruro de (***U)uranio
fluoruro de uranio(VI) fluoruro de (**°U)uranio(VI)

Nota 2g : Todos los nombres recomendados por IUPAC pueden ser usados (ver Nota 2d). En los ejemplos
usualmente se menciona s6lo uno
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Compuesto no Compuesto modificado
Modificado isotopicamente Isotopicamente
IIlC13 ! 13mIIlCl_?,
tricloruro de indio tricloruro de (“3mIn)indi0
cloruro de indio(1I) cloruro de (**™n)indio(III)
cloruro de indio(3+) cloruro de (mmln)indio(3+)
SiH, SiH;’H
Silano (*H,)silano

SiH,”H-SiH°CI-SiH;
SiH;-SiHCI-SiH; : 2 3
2-clorotrisilano 2-[(*Cl)cloro](1-*H) )trisilano

(para numeracion ver Seccion 11-2.5.3)
N,O "N,0
monoxido de dinitrégeno monoéxido de di[(*’N)nitrogeno]
KNaCO; *KNa'*C0;
carbonato de potasio y sodio | (**C)carbonato de (**K)potasio y sodio
Ca3(PO4), Cas(*°’POy),
bis(fosfato) de tricalcio bis[(**P)fosfato] de tricalcio
K[PFq] K[**PF]
exafluorofosfato de potasio | exafluoro(*“P)fosfato de potasio
[Cr(H,0)]Cl3 [>°Cr(*H,0)6]Cl5

tricloruro de exaacuocromo | tricloruro de exa[(*H,)acuo](*°Cr)cromo

Para retener el mismo nombre para un compuesto isotdpicamente modificado que
para el correspondiente compuesto no modificado tanto como sea posible, puede colocarse
un descriptor isotopico antes que un prefijo numérico.

Ejemplos:
BCl; BCI’’Cl,
tricloruro de boro (3 5 Cl,3 7C12)tricloruro de boro
tricloroborano (3 5 Cl,3 7C12)tricloroborano
K4[Fe(CN)g] K3 "K[Fe(CN)s]
exacianoferrato de tetrapotasio | exacianoferrato de (**K)tetrapotasio

11-2.4 COMPUESTOS MARCADOS ISOTOPICAMENTE
11-2.4.1 Definicion de compuestos isotopicamente etiquetados

Un compuesto isotopicamente etiquetado puede ser considerado formalmente como
una mezcla de un compuesto isotopicamente no modificado y uno o mas compuestos
analogos isotopicamente sustituidos (Nota 2h).

Nota 2h : Aunque un compuesto isotépicamente etiquetado es realmente una mezcla, tanto como se refiera a
la identidad quimica (de la misma manera como en un compuesto no modificado), a los fines de la
nomenclatura tal mezcla se denomina un compuesto isaipicamente etiquetado
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Los compuestos isotdpicamente etiquetados pueden ser de varios tipos, tales como:

(a) especificamente etiquetado (ver Seccion 11-2.4.2);

(b) selectivamente etiquetado (ver Seccion 11-2.4.3);

(c) no selectivamente etiquetado (ver Seccion 11-2.4.4); y
(d) isotdpicamente deficiente (ver Seccion 11-2.4.5).

I1-2.4.2 Compuestos especificamente etiquetados
I1-2.4.2.1 Definicion de compuestos especificamente etiquetados

Un compuesto isotopicamente etiquetado se denomina especificamente etiquetado
cuando un compuesto isotdopicamente sustituido se adiciona formalmente al analogo
isotopicamente no modificado. En tal caso, tanto la posicion(es) y el nimero de cada
nuclido etiquetado son definidos (Nota 2i).

11-2.4.2.2 Formulas de compuestos especificamente etiquetados

La formula de un compuesto especificamente etiquetado se escribe en la forma
habitual, pero con el simbolo del nticlido(s) y el subindice multiplicativo apropiados, si hay
alguno, encerrados entre corchetes cuadrados. Cuando los nuclidos diferentes del mismo
elemento estan presentes en el mismo lugar, los simbolos de los nuclidos se ordenan de
acuerdo a lo indicado en la Seccion I1-2.2.5 (Nota 2j).

Ejemplos:
Compuesto cuando se compuesto resulta compuesto
isotopicamente agrega a isotopicamente no en especificamente
sustituido modificado etiquetado
H*Cl HCI H[**Cl)
H”™TcO, HTcO, H[**™Tc]O,4
Ge’H,F, GeH,F, Ge[*H,]F,
2PCl, PCl; [**P]Cl;

11-2.4.2.3 Nombres de compuestos especificamente etiquetados

El nombre de un compuesto especificamente etiquetado se forma por insercion entre
corchetes cuadrados del simbolo(s) del nuclido, precedido por el localizante necesario(s)
(letras y/o numerales), antes del nombre o preferiblemente el nombre para aquella parte del
compuesto que estd isotopicamente modificado. Inmediatamente antes del corchete
cuadrado no hay espacio ni guion excepto cuando el nombre, o una parte del nombre,
requiere un localizante precedente se inserta un guién (ver Nota 2g).

Nota 2i : Cuando ocurre un intercambio libre entre los 4tomos de igual elemento en un compuesto, por
ejemplo, H en NH; y en H,NNH, cuando estd en contacto con el medio acuoso, el etiquetado especifico no es
posible y tales compuestos isotopicamente etiquetados debe ser considerado como selectiva o no
selectivamente (ver Secciones [12.4.3 y 11-2.4.4).

Nota 2j : Aunque la formula para un compuesto especificamente etiquetado no representa la composicion del
material masivo, el cual consste abrumadoramente del compuesto isotopicamente no modificado, ello no
indica la presencia del compuesto de interés principal, el compuesto isotopicamente etiquetado.
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Cuando es posible etiquetar uno o mas dtomos del mismo elemento, el nlimero de
atomos que han sido etiquetados siempre es especificado como un superindice derecho en
el simbolo(s) atomico atn cuando sélo uno es etiquetado. Esto es necesario a los fines de
distinguir entre un compuesto especificamente etiquetado y otro selectiva o no
selectivamente etiquetado.

Cuando deben ser citados diferentes nuclidos en el mismo lugar en el nombre de un
compuesto especificamente etiquetado, los simbolos de los niclidos se ordenan en la forma
indicada en la Seccion 11-2.2.5.

El nombre de un compuesto especificamente etiquetado difiere de aquel que
corresponde al compuesto isotopicamente sustituido (ver Seccion 11-2.3.3) sélo en el uso de
los corchetes cuadrados en vez de los paréntesis encerrando al descriptor del ntclido.

Ejemplos:
Compuesto isotopicamente Compuesto especificamente
no modificado etiquetado
HCI H[*°C1]
cloruro de hidrégeno [*°Cl]cloruro de hidrogeno
HTcO, H[gngc]%;
tetraoxotecnato(1-) de hidrégeno zleetrlalli(zl);g[gen;fc]tecnato(l—)
PCl; [**P]Cl;
tricloruro de fésforo tricloruro de [**P]fosforo
Na,S,05 Na,[°S]0;S
tiosulfato de sodio tio[>°S]sulfato de sodio
Na,S,0; Na,SO3[*°S]
tiosulfato de sodio ([3 5S]tio)sulfato de sodio
NH; [°NJH2[*H]
Amoniaco [2H1,15N]amoniaco
GeH,F, Ge[*H,]F,
Difluorogermano difluoro [zHg]germano

11-2.4.2.4 Tipos de compuesto especificamente etiquetados
Un compuesto especificamente etiquetado es:
(a) Simplemente etiquetado cuando el compuesto isotopicamente sustituido tiene
solo un atomo isotdpicamente modificado.
Ejemplos:

Compuesto no modificado Compuesto especificamente

isotopicamente etiquetado

H,0, HO["*OJH

peroxido de hidrogeno ['®0,perdxido de hidrogeno
H,NNH, H["*NNH,

Hidrazina ['"N,Jhidrazina
[Cr(NH;)6]Cls [[°Cr](NH3)s]Cl

. . . .5
tricloruro de examincromo tricloruro de examin|[ 5Cr]cromo
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(b) Multiplemente etiquetado cuando el compuesto isotdpicamente sustituido tiene
mas de un 4tomo modificado del mismo elemento en la misma posicion, o en
diferentes posiciones.

Ejemplos:
SiH;-SiH; SiH[*H,]-SiH3
Disilano [1,1-°H,]disilano
[FeBr,(CO)4] [FeBr,(CO)([*C]0)s]

dibromotetracarbonilhierro dibromo(["*C,]tetracarbonil)hierro

(c) Etiquetados mixtos cuando el compuesto isotopicamente sustituido tiene mas de
una clase de atomo modificado.

Ejemplos:
CO, [~CIO[0]
diéxido de carbono ['70,]dioxido de [*C]carbono
POF; [*P]O[°Fs]
Trifluoruro de fosforilo ['*Fs]trifluoruro de [**P]fosforilo

I1-2-4-3 Compuestos selectivamente etiquetado
11-2.4.3.1 Definicion de compuestos selectivamente etiquetados

Un compuesto isotopicamente etiquetado se denomina selectivamente etiquetado
cuando una mezcla de compuestos isotopicamente sustituidos es formalmente agregado al
compuesto isotopicamente no modificado analogo de tal forma que la posicion(es), pero no
necesariamente el numero, de cada nuclido etiquetado es definido. Un compuesto
selectivamente etiquetado se puede considerar como una mezcla de compuestos
especificamente etiquetados.

Un compuesto selectivamente etiquetado puede ser:

(a) Multiplemente etiquetado cuando la modificacion isotdpica ocurre en mas de un atomo,
sea en un conjunto de atomos equivalentes en un sitio, por ejemplo H en SiHs, o en
diferentes sitios de una molécula como en el B en [B6H6]2';

(b) Etiquetado mixto cuando hay mas de un nuclido etiquetado en el compuesto, por
ejemplo, B y C en BsC,H; o (Nota 2k).

11-2.4.3.2 Formulas de compuestos selectivamente etiquetados

Un compuesto selectivamente etiquetado no puede ser descrito por una Unica
formula estructural. Entonces es representado por insercion del simbolo(s) del nuclido
precedido por el localizador(es) necesario (letras y/o numerales) pero sin subindices
multiplicadores, encerrados entre corchetes cuadrados directamente ante de la formula
usual, o, si es necesario, antes de las partes de la formula que tengan una numeracion
independiente. Los localizantes idénticos no son repetidos.

Nota 2k : Cuando hay so6lo un atomo de un elemento en un compuesto que puede ser modifido, solo el
etiquetado especifico puede resultar (ver Seccion H2.4.2).
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Cuando estan presentes diferentes nuclidos en el mismo lugar en la féormula, los
simbolos de los ntclidos se ordenan de acuerdo a la Seccion 11-2.2.5.

Ejemplos:

Mezcla de compuestos  cuando se compuesto resulta compuesto
isotopicamente agrega a  isotdpicamente no en selectivamente
sustituidos modificado etiquetado

SOCI**Cl SOCl, [*°C1]SOCL,
SO*Cl,

H332PO3180

H332PO318°
H;*?POy

H;P05'%0 H;PO, ['*0,**P]H;PO,

H;P0,'%0,

H;P0"%0,

etc., o cualquiera de dos

de arriba

PH,’H, PH*H,, P*H; PH; [*H]PH;
o cualquiera de dos de
arriba

H,’HSi-SiH;
H*H,Si-SiH; H;Si-SiH3 [1-*H]Si;He
*H;Si-SiH;
o cualquiera de dos de
arriba

El método para escribir formulas tal como el dado en las recomendaciones previas
también puede ser utilizado si un compuesto se representa por su férmula molecular antes
que por su formula estructural.

11-2.4.3.3 Nombres de compuesto selectivamente etiquetado

El nombre de un compuesto selectivamente etiquetado se forma de la misma manera
que un compuesto selectivamente etiquetado (ver Seccion II1-2.4.2.3) excepto que los
subindices multiplicativos que siguen a los simbolos atomicos generalmente son omitidos,
excepto segun lo descrito en la Seccion 11-2.4.3.4. Los localizantes idénticos
correspondientes al mismo elemento no son repetidos.

El nombre de un compuesto selectivamente etiquetado difiere del nombre del
correspondiente al isotopicamente sustituido en el uso de los corchetes cuadrados rodeando
al descriptor del nuclido antes que los paréntesis y en la omision de los localizantes
idénticos repetidos y suscriptos multiplicativos
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Ejemplos:
[**C1]SOCL, [**Cl]cloruro de sulfinilo
['*0,>*PIH;PO,  ['®°,**PJacido fosforico
[*H]PH; [*H]fosfano 6 [*H]fosfina
[1-*H]Si,Hs [1-*H]disilano
[*C][Fe(CO)s]  ["C]hierropentacarbonilo
[°"NIK;3 [Fe(CN)s] ['°N]exacianoferrato(II) de potasio

I1-2.4.3.4 Indicacion del nimero de nuclidos etiquetados

En un compuesto selectivamente etiquetado formalmente generado de la mezcla de
un compuesto isotdpicamente no modificado con varios compuestos isotopicamente
sustituidos conocidos, el numero o el nimero posible del nticlido(s) etiquetados para cada
posicion puede ser indicado por suscriptos al simbolo(s) atdmico del descriptor isotdpico
tanto en la formula como en el nombre. Dos o mas suscriptos que se refieran al mismo
simbolo de un nuclido se separan por una coma. Para un compuesto multiplemente
etiquetado o mixto (ver Seccion 11-2.4.3.1), los suscriptos se escriben en forma sucesiva en
el mismo orden en que los diversos compuestos isotopicamente sustituidos son
considerados. El subindice cero se usa para indicar que uno de los compuestos
isotopicamente sustituidos no esta modificado en la posicion indicada.

Ejemplos (para la numeracion ver Seccion 11-2.5.3):

Una mezcla conocida cuando se resulta un compuesto selectivamente
de compuestos agrega a compuesto etiquetado
isotopicamente isotopicamente

sustituidos no modificado
SiH,”’HOSiH,0SiH; H;Si0SiH,0SiH; [1-*H,,]SiH;0SiH,0SiH;
SiH*H,0SiH,0SiH; [1-°H,,]trisiloxano
SiH*H,0SiH,0SiH; [1,1-*H,,5,2-"%0,,]SiH;0SiH,0SiH;
SiH*H,'®*0SiH,0SiH; [1,1-°Hy.,,2-"% 0y, Jtrisiloxano
SiH;'®*0SiH,0SiH; [1-*Hy,2-'*0,,0]SiH;0SiH,0SiH;
SiH*H,0SiH,0SiH; [1-"Ho.2,2-"%0 o ]trisiloxano

11-2.4.3.5 Etiquetado general

En un compuesto selectivamente etiquetado donde todos los 4&tomos de un elemento
particular estan isotopicamente modificados, pero no necesariamente en forma uniforme, se
puede agregar el descriptor italizado gen para indicar un etiquetado general, el cual precede
en forma inmediata, sin un guion, al simbolo del nuclido en el descriptor isotopico del
nombre o formula (Nota 21).

Ejemplos:

1. [PC][Fe(CO)s] donde cada ligando carbonilo es etiquetado con *C, pero no
necesariamente uniforme, puede ser designado como:

[gen13C][Fe(CO)5] [gen13C]hierropentacarbonilo

2. [*°0s][0s¢(CO);s] (gen'*’Os]exaosmiooctadecacarbonilo
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I1-2.4.3.6 Etiquetado uniforme
En un compuesto selectivamente etiquetado donde todos los 4&tomos de un elemento

particular estan etiquetados en la misma relacion isotdpica, el descriptor italizado unf, para
indicar un etiquetado uniforme, se puede agregar inmediatamente antes sin el guion, al
simbolo del nticlido en el descriptor isotopico del nombre o la formula (ver Nota 21).
Ejemplos:
1. [PC][Fe(CO)s] donde el simbolo "°C esta igualmente distribuido en cada carbonilo del

ligando, se puede designar como

[unf13 C][Fe(CO)s] [unf3C]hierropentacarbonilo
2. ["°0s][0s¢(CO)15] donde el simbolo *°Os esta igualmente distribuido entre los seis

atomos de osmio puede ser designado como:

[unf'*°0s][0s¢(CO)s]  [unf**’Os]exaosmiodooctodecacarbonilo

El descriptor italizado unf puede ser seguido de los localizantes apropiados para indicar
el etiquetado uniforme en posiciones especificadas.

Ejemplo:
1 23 45
3. [3 2Si]SinClOSiHQOSiH3 donde el **Si igualmente distribuido entre los tinicos atomos
de silicio terminales de silicio pueden ser designados como:
[unf-l,5-328i]SiH2ClOSiHQOSiH3 l-cloro[unf-l,5-328i]trisiloxano

11-2.4.4 Compuestos etiquetados no selectivamente
I1-2.4.4.1 Definicion de compuestos etiquetado no selectivamente

Un compuesto isotopicamente etiquetado se llama no selectivamente etiquetado
cuando tanto la posicion(es) y el numero del nuclido(s) etiquetado estan indefinidos. El
etiquetado no selectivo se indica en la formula y en el nombre insertando el simbolo del
nuclido, encerrado entre corchetes cuadrados, directamente antes de la formula o nombre
usual. No se usan localizantes o subindices precedentes (ver Nota 2m).

Ejemplos:
1. [""B]H,BH,BHCI 1-cloro['°B]diborano(6)
2. [°Si]SiH;SiH,SiH; [*°Si]trisilano

11-2.4.4.2 Materiales no moleculares etiquetados isotopicamente

Los materiales no moleculares isotopicamente etiquetados, tales como los sélidos
i6nicos y las sustancias poliméricas, donde los nuclidos etiquetantes pueden ser dispersados
a través de un reticulo cristalino o un entramado polimérico, son considerados etiquetados
no selectivamente. Esto esta designado en la formula y el nombre de acuerdo a lo visto en
la Seccion 11-2.4.4.1, pero la formula y el nombre deberan estar encerrado entre paréntesis
seguidos por el subindice x.

Nota 21 : Las recomendaciones para la nomenclatura de los compuestos organicos isotdpicamente
modificados (ver Nota 2¢) emplean el simbolo C y U para el etiquetado general y uniformegspectivamente,
en vez de gen y unf recomendados aqui.

Nota 2m : Cuando los unicos atomos de un elemento que pueden ser modificados estan en la misma posicion
en un compuesto, sdlo puede tener lugar el etiquetado especifico o seltivo.
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Ejemplos:

1. [P°C1](NaCl), [*>Cl](cloruro de sodio)y
2. [Z°U(U0,), [2°U](diéxido de uranio)y
3. [*Si](Si0y)x [Si](dioxido de silicio)y

11-2.4.5 Compuestos isotopicamente deficientes

Un compuesto isotopicamente etiquetado es llamado isotopicamente deficiente
cuando el contenido isotopico de uno o mas elementos se ha quitado, es decir, un nuclido
esta presente en algo menos que la relacion natural. Un compuesto isotdpicamente
deficiente se designa en la formula y en el nombre por agregado del término def italizado
precediendo inmediatamente, sin el guion, al simbolo del nuclido apropiado (Nota 2n).

Ejemplos:
1. [def*B]H3BO; [def'*Blacido borico
2. [def**U]UFg [def***Ulexafluoruro de uranio

I1-2.5 LOCALIZANTES Y NUMERACION DE LOS COMPUESTOS
ISOTOPICAMENTE MODIFICADOS

I1-2.5.1 Indicacion de la posicion de las modificaciones isotopicas

Las posiciones de las modificaciones isotopicas de un compuesto isotdpicamente
modificado se indican, tanto como sea posible, por los localizantes normalmente usados
para la numeracion de cadenas, anillos, o racimos de atomos en el correspondiente
compuesto no modificado (Notas 2c, 2d). La asignacion de localizantes en un compuesto
isotopicamente modificado no deberia ser cambiada respecto de aquella del correspondiente
compuesto isotopicamente modificado.

Ejemplos:
1.
Si?H3
SiF3— SZH —
1 2 3

1,1,1,3,3,3 -exaﬂuor0-2-[(2H3)silil]-(2-2H1)trisilano
(Nombre no modificado: 1,1,1,3,3,3-exafluoro-2-sililtrisilano)

Nota 2n : Se encuentran disponibles productos comerciales en los cuales uno o mas is6topos de un elemento,
particularmente los elementos litio, boro, carbono, nitrégeno, uranio y los gases nobles, han sido eliminados.
Estos materiales no contienen & relacion natural de composicion isotopica y, entonces, si se usa para la
investigacion cientifica, deberia ser asi indicado. Ademas, ciertos materiales que existen naturalmente,
contienen elementos deficientes en ciertos niclidos cuando se comparan a Ique usualmente se considera son
las relaciones isotopicas naturales.
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CIHB N B[2Hj]
N /2
H
1-cloro[2,2-*H,]diborano(6)
[Nombre no modificado: 1-clorodiborano(6)]

11-2.5.2 Prioridad

Cuando hay una eleccion entre las cadenas mas largas o una eleccion entre anillos
equivalentes, en un compuesto isotopicamente no modificado, la cadena o anillo preferido
del compuesto isotopicamente modificado se elige de manera tal que se incluye el nimero
maximo de atomos o grupos modificados. Si todavia queda una opcidn, la preferencia se da
a la cadena o anillo que contiene primero un nticlido de mayor nimero atémico, y luego un
nuclido de mayor numero masico.

Ejemplos (ver también Nota 2¢, recomendacion H-3.21):

1.
SiHF»
—— SiH —— Si[2H]F,
1 2 3
2-(difluorosilil)-1,1,1,3,3,3-pentafluoro[3-*H; Jtrisilano
[nombre no modificado: 2-(difluorosilil)-1,1,1,3,3-pentafluoro-trisilano]
(Ver Nota 1b, p.10)
2.

0 — SiHy[2H]

SiHyCl — [1 80] —SiH— [180 } ——SiH3
1 3 4 5

1-cloro-3-([*H ]siloxi)[2,4- %O, Jtrisiloxano
[nombre no modificado: 1-cloro-3-siloxitrisiloxano]

I1-2.5.3 Numeracion

Cuando hay eleccion entre numeraciones equivalentes en un compuesto
isotopicamente no modificado, el punto inicial y la direccion de la numeracion se escogen
para el compuesto isotopicamente modificado analogo, de modo tal de generar los
localizantes mas bajos de los atomos o grupos considerados juntos como una serie en orden
numérico ascendente (ver Nota 2c, Seccion C-15.11) sin tomar en cuenta el tipo de nuclido
0 nimero masico. Si aun hay una opcidn, la preferencia para los localizantes mas bajos se
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otorga primero al nimero atomico mas alto y luego al nuclido con el nimero masico
mayor.

Ejemplos:
1.
1 2
N[2Hp] — [1ON]H,
[1,1-*H,,2-"°N]hidrazina
2.

H3Si — [29Si]H, —SiH[2H] — SiH3
[3-°H,,2-*Si]tetrasilano

I1-2.5.4 Simbolos y prefijos de los grupos

Cuando ocurre una modificacion isotdpica en una posicion que normalmente no esta
asignada a un localizante, los simbolos o prefijos italizados de los grupos se pueden usar
para denotar su posicion.

Ejemplos:
1.
HOSO,[*’STH
[*3S]acido tiosulfiirico

2.HO;S["*0-"*0]S0;H
u-['*0-"*0]peroxoexaoxodisulfato(2-) de hidrogeno

I1-2.5.5 Simbolos de nuclidos en bastardillas
Los simbolos de nuclidos y/o los simbolos atémicos italizados se pueden usar como
localizantes para distinguir nuclidos diferentes del mismo elemento.

Ejemplos:

1.
180

CH30— P — OCH3

OCHj3
("*0)fosfato de 0,0, O-trimetilo
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CH3; —[180] — 8(0y) — s — CHj3
['*O]tiosulfato de '*0,S-dimetilo

[Ru(NH3)s(“N"N)J**
pentamino[(**N,""N)dinitrégeno-N]rutenio(2+)

I1-2.6 RESUMEN DE LOS TIPOS DE COMPUESTOS
ISOTOPICAMENTE MODIFICADOS

Tipo de Ejemplos formula y nombre Aclaraciones explicativas
modificacion
isotopica
Sustituido SiH2H (zHl)silano Todas 1352 moléculas contienen uno y sélo un
atomo de “H
Especificamente Contenido total de “H mayor que la cantidad
etipueta do SiH;[*H] [*H,]silano natural; el exceso de *H esta en las moléculas
q simplemente sustituidas.
Contenido total de “H mayor que la cantidad
Selecti ¢ natural; el exceso de H estd en dos o mas
¢ectivamente [1-°H]Si,He [1-°H]disilano |moléculas sustituidas y puede ocurrir en
Etiquetado . L )
cualquier nimero en la posicion especificada
de una dada molécula.
Contenido total de “H mayor que la cantidad
2 .
2 . 2 . natural; el exceso de “H tiene lugar en dos
["H,3]8iHs [Hi3]silano moléculas sustituidas una con el atomo *H y
la otra con tres atomos “H.
N Contenido total de “H mayor que la cantidad
o P 5 . natural; el exceso de ‘H puede estar en
selectivamente ["H]Si3Hg ["H]trisilano laui , laui L,
ctiquetado cualquier niimero y en cualquier posicion en
q una o mas moléculas sustituidas.
Isotopicamente | [def* Si]SiHF; El contenido total de *’Si es menor que la
deficiente [def’Si]trifluorosilano | cantidad natural.
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I1-3 Complejos Metalicos de Tetrapirroles
CONTENIDOS

II-3.1 Introduccion
II-3.2 La construccion de nombres sistematicos
[I-3.2.1 Descripcion general de los compuestos metéalicos comunes de tetrapirroles
I1-3.2.2 La numeracion de los atomos en los ligandos tetradentados del tetrapirrol
1I-3.2.3 Nomenclatura de coordinacion
11-3.2.4 Descriptores estereoquimicos
II-3.3 Nombres triviales
I1-3.4 Tipos estructurales menos comunes
II-3.4.1 Nombre de complejos con estructuras desconocidas
1I-3.4.2 Modos de coordinacién menos comunes
II-3.5 Nombres triviales de porfirinas, clorinas, clorofilas, bilanos, anillos fundamentales y
especies relacionadas
1I-3.5.1 Porfirinas nombradas trivialmente
1I-3.5.2 Clorinas nombradas trivialmente
11-3.5.3 Isobacterioclorinas trivialmente nombradas
11I-3.5.4 Clorofilas combradas trivialmente
1I-3.5.5 Bilanos trivialmente nombrados
I1-3.5.6 Anillos fundamentales y estructuras relacionadas trivialmente nombradas

11-3.1 INTRODUCCION

Las recomendaciones provisionales acerca de la nomenclatura de tetrapirroles se
publicaron originalmente por la IUPAC-IUB Joint Commission on Biochemical
Nomenclature (JCBN) en 1979 Nota 3a), y luego fueron modificadas y extendidas en una
publicacion conjunta [UPAC-IUB en 1986 (Nota 3b). En tanto que se ha desarrollado una
aproximacion sistemdtica para nombrar a las porfirinas y sus derivados a los fines de
reducir el nimero de nombres triviales ain existentes en la literatura corriente, aquellos
basados en el sistema de Fischer (Nota 3c) estdn tan bien establecidas que es probable que
su uso contintie por algin tiempo. Tales nombres son mantenidos al presente y algunos de
los més importantes se dan en la Seccion I1-3.5.

I1-3.2 LA CONSTRUCCION DE NOMBRES SISTEMATICOS
I1-3.2.1 Descripcion general de complejos de coordinacion metalicos de tetrapirroles
comunes

Un tetrapirrol casi planar actia comuinmente como un ligando dianionico
tetradentado y se coordina con un i6n metalico para formar un complejo aproximadamente

Nota 3a : Nomenclature of Tetrapyrroles, Recommendation 1978 Pure Appl. Chem., 51,2251 (1979); Eur. J.

Biochem. 180, 1 (1980).

Nota 3b : Nomenclature of Tetrpyrroles, Recommendations 186, Pure Appl. Chem., 59, 779 (1987); Eur. J.

Biochem. 178, 277 (1988).

Nota 3¢ : H. Fischer and H. Orth, Die Chemie des Pyrrols, Volume 11.1, Akademische Verlagsgesellschaft,
Leipzig, 1937; H. Fischer and A. Stern, Die Chemie des Pyrrols, Volume I1.2, Akalemische
Verlagsgesellschaft, Leipzig, 1940.
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cuadrado plano. En varios complejos adicionalmente hay dos ligandos monodentados
axiales, a cada lado del plano ecuatorial, formados por el i6n metélico y el ligando
tetrapirrol.

l.

Un complejo de coordinacion tetrapirrdlico conteniendo un ligando dianidnico
tetradentado del tetrapirrol y dos ligandos axiales de piridina (Me = metilo, py = piridina).

11-3.2.2 La numeracion de los atomos en el ligando tetradentado del tetrapirrol

El sistema anular tetrapirrolico macrociclico fundamental tiene el nombre trivial
porfirina. Esta unidad estructural, junto con el esquema de numeracion 1— 24 de los atomos
se muestra mas abajo. Para una discusion detallada de la numeracion de los tetrapirroles ver
Nota 3b y Nota 3d. La porfirina bésica exhibe tautomeria con respecto a las localizaciones
de atomos de hidrogeno unidos a los atomos de nitrégeno y necesitan hacerse algunas
suposiciones especificas acerca de sus localizaciones a los fines de la nomenclatura (Nota
3b). En el caso del porfirinato dianionico, los hidronios se han eliminado y este problema
no existe.
Ejemplo:
1.

El esquema de numeracion 1-24 en las porfirinas.

I1-3.2.3 Nomenclatura de coordinacion

Los principios basicos en la construccion del nombre de coordinacion para los
complejos siguen las mismas reglas dadas en el Capitulo I-10 de la Nota 3e. El nombre del
ligando macrociclico dianionico tiene la terminacion —ato. Asi, clorin queda como
clorinato, porfirin pasa a porfirinato, etc. (ver Seccion II-3.5).

Los nombres de los ligandos se colocan en orden alfabético y preceden al nombre
del atomo central. El estado de oxidacion del 16n metalico se puede indicar por el nimero

Nota 3d : R. S. Cahn, C. Ingold and V. Prelog.Angew. Chem. Int. Ed. Engl., 5, 385 (1966); V. Prelog and G.
Helmchen, Angew. Chem. Int. Ed. Engl., 21, 567 (1983).

Nota 3e : Nomenclature of Inorganic Chemistry, Recommendations 1990, Blackwell Scientific Publication,
Oxford, 1990.
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de oxidacion (niimero de Stock), o la carga de la entidad de coordinacion completa por el
numero de carga colocado entre paréntesis luego del nombre del metal.
Ejemplos:

dicloro[2,7,12,17-tetraetil-3,8,13,18-tetrametilporfirinato]germanio(IV)

A veces es deseable designar los atomos coordinados al dtomo metalico. Esto se puede
lograr usando la convencidn kappa (k) (ver Seccion 1-10.6.2.2 de la Nota 3e). En el caso de
los complejos metalicos del tetrapirrol esta claramente demostrada la superioridad de la
convencion kappa sobre la practica anterior de poner como sufijos los simbolos en
bastardillas de los atomos ligantes al nombre del ligando. Entonces el nombre del complejo
es dicloro(2,7,12,17-tetraetil-3,8,13,1 8-‘[etrametilporﬁrina‘[o-K4N2 ! ’22’23’24) germanio(IV) (ver
Nota 1b, p.10). El nombre indica que el ligando porfirinato es tetradentado y se coordinada
a través de los atomos de nitrogeno, los cudles poseen los localizantes 21-24. Cuando la
coordinacion se concreta a través de los nitrégenos, sus localizantes pueden ser omitidos.

2. En la figura, la linea oscura gruesa denota le estructura planar porfirinica

>
O—S8n—0
O

bis(acetato-x0)(2,3,7,8,12,13,17,1 8—octaetilporﬁrinato—1<4N2 1,223 ’24)estaﬁo(IV)

4721222324 -
N> hierro

cloro(nitrosil-kN)(5,10,15,20-tetrafenilporfirinato-k

11-3.2.4 Descriptores estereoquimicos
Hay dos maneras de dar informacion estereoquimica acerca de un complejo
metalico tetrapirrdlico. El método descrito en la Nota 3b se basa en considerar al ligando



46

tetrapirrol en aquella orientacion que permita la numeracion en sentido horario cuando se
mira desde arriba. El ligando axial debajo del plano del tetrapirrol se designa con & y aquel
sobre el plano con f. Las posiciones relativas de los dos ligandos piridina se indican en el
Ejemplo 1 de la Seccion 11-3.2.1.

La Seccion I-10.5 de la Nota 3e presenta una aproximacion sistematica general para
designar informacion estereoquimica en entidades de coordinacion mononuclear. Ello
involucra el uso del simbolo poliédrico (I-10.5.1) junto con el indice configuracional. En la
derivacion del indice de configuracion, a los atomos ligandos se les asignan numeros de
prioridad aplicando el método de Cahn, Ingold y Prelog (Las denominadas reglas CIP; ver
Nota 3d y Seccion 1-1.5.3 de la Nota 3e). La aplicacion de la diferencia maxima trans de
los numeros de prioridad resulta en el indice de configuracion final usado como prefijo en
el nombre.

En el caso de los complejos metélicos del tetrapirrol la asignacion de numeros
prioritarios por las reglas CIP involucra varios pasos y es mas conveniente usar los
descriptores ¢, [ para suministrar informacién estereoquimica. Sin embargo, el
procedimiento presentado en la Seccion I-10.5 de la Nota 3e es generalmente apropiado
para todos los tipos de entidades de coordinacion monoclueares y también da informacion
acerca del poliedro de coordinacion ideal.

La asignacion de los numeros de prioridad por las reglas CIP requiere que los
nimeros atdmicos mayores precedan a los menores. Asi, al oxigeno se le asigna el nimero
de prioridad 1.

Los cinco 4tomos de nitrogeno en los anillos denotados A-E mas arriba unidos al
manganeso son distinguidos por la aplicacion sucesiva de las sub-reglas de la Seccion I-
10.5 de la Nota 3e. En los siguientes diagramas, las conectividades de cada 4tomo de
nitrégeno son discutidas en términos de los nimeros atomicos de los d&tomos. Los numeros
de prioridad se asignan como se indica en la Nota 3d.

Ejemplos:

a-(acetato)(ftalocianinato)- f-(piridin)manganeso(11I)
Para el anillo tetrapirrolico:
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6\—<3.3) 6—\(67)
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6;6(6) 6;—](6)

T—(6) 7—(6)

6 6

P e
/6<(6) 6<—§6)

6<6.3) 6-(6.3)
6 6

- -
6\é6) 6<$6)

El conjunto completo de niimeros prioritarios es asi: O (1); A (2); B (3); E (4); C (5); D (6).

El indice configuracional en el complejo octaédrico (OC-6) esta determinado por
dos digitos. El primero indica el numero de prioridad de un ligando frans con respecto al
ligando que tiene el nimero de prioridad 1. El segundo digito es el nimero de prioridad de
un ligando trans con respecto al ligando con el mayor numero de prioridad en el plano de
los cuatro atomos perpendicular al eje de referencia definido por el ligando de mayor
prioridad (Seccion 1-10.5.4.2 de la Nota 3e).

Entonces el nombre del complejo es (OC-6-45)-(acetato)(ftalocianinato)(piridin)-

manganeso(I1I).
Ejemplo:
2.

[A] 6
6_
P
6—(6.7)
\7/6
e
T—(6)
6
626
/ \(l )
62—(6.3)
6
\ -
6Z—(6)
e
6 (6?
5(65) 6.5) 7 6.5
\1 \6/
1 ~i
T—(6) l
I—¢ 6!
° (é) \6/%)
6—(6.5) 7\

1
Para piridina: E

HO,C(H,C),

a, bis(piridina){2,7,12,18-tetrametilporfirin-3,8,13,17-tetrakis(2-carboxietil) } hierro (II)

(OC-6-12)bis(piridina){2,7,12,18-tetrametilporfirin-3,8,13,17-tetrakis(2-carboxietil) }
hierro (II).
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11-3.3 NOMBRES TRIVIALES

Debido a sus ocurrencias naturales, los complejos de magnesio y hierro de
tetrapirroles se asocian con una extensa nomenclatura trivial. Por ejemplo, hay nueve
nombres triviales que pueden ser usados para nombrar a las estructuras clorofilicas. Una
lista completa (porfirinas, clorinas, etc.) se ofrece en la Seccion 11-3.5.
Ejemplos:
1.

Rl R?

Me--

R30,C(H,0), Y\
MeOCO Y
clorofila a R'=CH=CH, R*=Me R’ =fitil
clorofila b R!'=CH=CH, R?>=CHO R’=fitil
clorofila d R!'=CHO R’=Me R®=fitil
mesoclorofila ¢ R'=Et R’=Me R’=fitil

clorofilida « R'=CH=CH, R*=Me R’=H

Igualmente, los nombres triviales para los complejos de hierro se pueden definir e
interrelacionar como sigue:

Heme (haem)  complejo de hierro porfirina

ferroheme complejo de porfirina hierro(II)
ferriheme complejo de porfirina hierro(III)
h complejo de hierro de bajo espin con uno
emocromo Lo . )

o mas ligandos axiales de campo intenso
ferrocromo hemocrome hierro(II)
ferrthemocromo hemocromo hierro(I1I)
hemin complejo cloro(porfirinato)hierro(III)
hematin complejo hidroxo(porfirinato)hierro(III)

HO,C(H,C), (CH,);CO,H

I1-3.4 TIPOS ESTRUCTURALES MENOS COMUNES

La mayoria de los compuestos metalicos del tetrapirrol involucran una coordinacion
cuadrada plana del 16n metalico a los cuatro atomos de nitrogeno con uno o mas ligandos
axiales formando un poliedro de coordinacion piramidal cuadrado u octaédrico. Sin
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embargo, hay un creciente numero de complejos con caracteristicas estructural
diferenciales. Ellos se pueden nombrar de acuerdo a los principios descritos en el Capitulo
I-10 de la Nota 3e.

11-3.4.1 Denominacion de complejos con estructuras desconocidas

Los nombres estequiométricos se usan cuando se desconoce la estructura. La forma
"complejo metélico de base libre" se recomienda en la Nomenclatura de Tetrapirroles (Nota
3b)
Ejemplo:
1. complejo de bilirrubina de zinc  bilirrubinato de zinc

[1-3.4.2 Modos de coordinacion no comunes

Si el i6n metalico estd coordinado a un atomo distinto a los cuatro atomos de
nitrogeno centrales, el mismo debe ser designado. En ausencia de designadores la
coordinacion se supone que es en los cuatro atomos de nitrogeno.

Ejemplos:
1.

tetracarbonil[(7,8-1)-(21,23-dimetilporfirin)hierro

< : 2/ _N— \f >
- -
_—N N/
Y SN
NG H /
N N

N

bis(ftalocianinato)uranio(IV)
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Bis(acetato—1<2 0,0)(12,3,7,8,12,13,17,1 8—octaetilp0rf1rinato—1<4N21’22’23 ’24)circonio(IV)
La linea negra gruesa denota al anillo del octaetilporfirinato.

4.

1-(2,3,7,8,12,13,17,18-octaeilporfirinato- 1 K*N*!222324:21*N?12223:2% big[(2,3,7,8,12,13,17,
18-octactilporfirinato-x*N*'**%**)europio(I1)]

~(5,10,15,20-tetraporfirinato-1x"N*'*?2*:2*N****)bis(tricarbonilrenio
JZ p
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Los designadores  y £ se pueden usar para indicar la estereoquimica en los complejos
polinucleares. El método sistematico dado en la Seccion 1-10.5 de la Nota 3e se emplea
solo para entidades de coordinacion mononucleares y su elaboracion para estructuras mas
extensas todavia debe establecerse.

Ejemplos:
1.
HO,C(H,C), (CH),CO;H
1-0x0-( o, f)-bis[mesoporfirinatohierro(I1)]
2.

HO,C(H,C), (CH),CO;H

H-0x0-( o, )-bis[mesoporfirinatohierro(I11)]
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II-3.5 NOMBRES TRIVIALES DE PORFIRINAS, CLORINAS,
CLOROFILAS, BILANOS, ANILLOS FUNDAMENTALES Y
ESPECIES RELACIONADAS (Nota 3f)

II-3.5.1 Porfirinas denominadas trivialmente

hematoporfirina mesoporfirina

Nota 3f : Los nombres triviales también se aplican también a estructuras tautoméricas (ver Nota 3a)R =
CH,CH,CO,H.

Nota 3g : Se muestra sélo el Tipo |

Nota 3h : No confundir con el compuesto deuteroporfirina isotdpicamente etiquetado.
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piloporfirina

pirroporfirina

uroporfirina I (Nota 3g)

protoporfirina

rodoporfirina

fitoporfirina
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11-3.5.2 Clorinas nombradas trivialmente

pirroclorina rodoclorina (Nota 31)

I1-3.5.3 Isobacterioclorinas nombradas trivialmente

sirohidroclorina

Nota 3i : La filoclorina y la rodoclorina se han redefinido de modo que ellas ahora son 17, -dlihidroferivados
de las correspondientes filoporfirina y rodoporfirina. Estos nombresle las clorinas han sido anteriormente
usados en la literatura para referirse a la estructura mostrada, pero con los grupos vinilicos en lugar de los
grupos etilo en la posicion 3.
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11-3.5.4 Clorofilas nombradas trivialmente

RO,CCH,CH,
MCOZCI k
clorofila b (R = fitilo)

HO,CHC=HC
0]
MeO,C MeO,C
clorofila c; (Nota 3j)
MeOC Me

RO,CCH,CH,
MeO,C R
clorofila d (R = fitilo) bacterioclorofila a (R = fitilo)

Nota 3j : En contraposicion a las otras estructuras clorofflicas, las clorofilasc; y ¢, estan no saturadas en las
posiciones 17 y 18. Ademas, ellos son acidos libres en la posicion 17.



RO,CCH,CH,
HO,C R
bacterioclorofila b (R = fitilo) mesoclorofila a (R = fitilo)
II-3.5.5 Bilanos trivialmente nombrados
HZC Me Me R
ﬂ 5 2 ; 10 / 1243 15 17 18
C C 114 C 16 19
H Hb N~ H N7 O
H H
21 22 23 24
biliverdina (R = vinilo)
HOZCHZC CHZCOZH
Et H, HZC Me
2 3 78 2 17 18
N
H H
21 22 23 24
mesobiliverdina
HOzCHzC\ ?HzCOzH

Me R Me CHZ H2C Me Me R

5 78 12 —

C
N H Hz N
H H H H
21 2 23 2

bilirubina (R = vinilo)

56
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HOzCHzC CH,COH
Et CHz H,C  Me
5 78
Iﬁzcﬂ 1 14
H H H
21 22 23
mesobilirubina
HOzCHzC CH,COH
Et CH, HoC Me
3 123
D AZ_ﬁ' /ll 14\
H
21 22 23
Urobilina
H02CHzC CH2C02H

CH2 H2C

21 22

23
estercobilina
HO,CHC CH,COZH

Me CHZ

Et
69

21 22

H2C

B
ll 14

M en)

urobilinégeno

Me Et
C 16 19
H, o

Me Et
lsﬂ
C 16 19
H N o

24

Me
/1213\ l5 1718
1] 14 16 19

24

Me
I5 I7 18
16 19,

24



HO,CH,C ?Hzcozﬂ
Me, SHMe pMe  CH, H)C Me Me R

2 3 s 78 10 123 15 f1718
N N N H

0) H H, N
H H H
21 23

22 24

ficoeritrobilina (R = vinilo)

HO,CH,C CH,CO,H
CHM '
Me € Me CH, H,C Me Me Et

23 5 78 10 12, 15 17 18
N H H H N 0

O N 2 N
H H H H
21 22 23 24
ficocianobilina

I1-3.5.6 Anillos fundamentales y estructuras relacionadas nombradas trivialmente

bacterioclorina porfirindgeno

58
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corrina corrole
23 5 78 10 1243 15 178
N Hy °N H, N H, N
H H H H
21 2 23 24
bilano
23 5 78 10 123 15 JiT8
G N o) & T35
N H N H N H N
H H
21 22 23 24
bilina
046343
N A—C 6§ 9P—C 114
N~ H N H N
H
15 16 17

tripirrina



dipirrina

60



61

II-4 Hidruros de Nitrogeno y Cationes, Aniones y
Ligandos Derivados

CONTENIDOS

II-4.1 Introducciéon
[1-4.2 Hidruros principales
I1-4.3 Cationes
[I-4.4 Aniones
11-4.5 Ligandos
1I-4.5.1 General
11-4.5.2 Hidruros de nitrogeno y sus cationes como ligandos
I1-4.5.3 Ligandos derivados formalmente de los hidruros de nitrégeno por pérdida
de uno o mas hidronios
I1-4.5.4 Ligandos derivados de los monocationes de hidruros de nitrogeno por
pérdida de uno o mas hidronios del centro del nitr6geno no cargado

11-4.1 INTRODUCCION

La nomenclatura de los hidruros de nitrégeno y sus derivados catidonicos, anionicos
y ligandos presenta problemas particularmente dificiles. Los hidruros simples y muchos de
sus derivados son productos quimicos comerciales con nombres no sistematicos y
abreviados bien establecidos. Los hidruros son inorganicos pero numerosos derivados son
organicos y su nomenclatura debe ser compatible con la nomenclatura aditiva (inorganica)
y sustitutiva (organica). También debe estar de acuerdo con las tendencias actuales hacia
una nomenclatura mas sistematica (ver Nota 4a).

Los nombres sistematicos estan basados en principios organicos y en el nombre
"azano" donde hay un hidrogeno a ser sustituido y en el nombre "nitrégeno" donde no hay
hidrogeno o so6lo hidrégeno acidico.

Como la tendencia hacia una nomenclatura sistematica crece, estos nombres
eventualmente deberian preferirse a los ya bien establecidos de los hidruros comunes y sus
derivados. Por esta razon, los nombres triviales y los no sistematicos pero bien establecidos
nombres derivados se dan como alternativas a los nombres sistematicos.

11-4.2 HIDRUROS PRINCIPALES

Tanto los nombres sistematicos como los triviales para los hidruros de nitrégeno se
indican en la Tabla II-4.1. Los nombres triviales amoniaco, hidrazina y azida de hidrogeno
todavia son reconocidos y son excepciones a la nomenclatura sistematica de los hidruros.
(Capitulol-7 de la Nota 4a).

Nota 4a : Nomenclature of Inorganic Chemistry, Recommendations 1990, Blackwell Scientific Publications,
Oxford, 1990.
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Compuesto | Nombre sistemdatico Nombre alternativo
NH; Azano Amoniaco

N,H,4 Diazano Hidracina

N,H, Diazeno diimida

HN; Trinitruro de hidrégeno | azida de hidrogeno

Tabla I1-4.1 Nombres de los principales hidruros de nitrégeno

11-4.3 CATIONES

Los cationes derivados por adicion de uno o mas hidronios al hidruro de nitrégeno o
de dinitrogeno pueden ser nombrados agregando —ium al nombre principal (ver Nota 4b)
con la omision de la e final del nombre del hidruro antes de la i (Seccion 1-8.2.3.3 de la
Nota 4a; Seccion C-816.2 de la Nota 4c) excepto que el NH;  se llama amonio. Los
nombres sistematicos y triviales para los cationes mas comunes de los hidruros principales
se dan en la Tabla 11-4.2.

Si se prefiere, una unidad de carga se puede indicar por el uso del nimero de carga
(Seccion 1-5.5.2 de la Nota 4a). Dos unidades de carga deben ser indicadas, sea por el
numero de carga o por la insercion de di- entre el nombre del hidruro y —ium.

Cation | Nombre sistemdtico | Nombre alternativo
NH," Azanio amonio
N2H5+ Diazanio hidrazinio
NoH* Qiazapedio hidra;ipedio
diazanio(2+) hidrazinio(2+)
N,H;" Diazenio
NLH,2 Qiazegedio
diazenio(2+)
N,H" Diazinio
NLH,2 Sﬁa.ZiI.lidiO
diazinio(2+)

Tabla I1-4.2 Nombres de los cationes derivados de los hidruros principales por adicion de uno o mas
hidronios.

Ejemplos:

1. NH4CI : cloruro de azanio o cloruro de amonio

2. (N3Hs),S0Oy : sulfato de bis(diazanio) o sulfato de hidrazinio

3. (N;H)Cl; : dicloruro de diazanedio o cloruro de hidrazinio(2+)

11-4.4 ANIONES

Los aniones derivados de los hidruros de nitrogeno por pérdida de uno o mas
hidronios se nombran tal como se indica en la Tabla II-4.3. La carga no necesita ser
mostrada cuando el anidon contiene solamente un atomo de nitrogeno y obedece la ley del

Nota 4b : El nombre diazina se usa como nombre principal para el dinitrogeno en la nomenclatura organica
sustitutiva.
Nota 4c¢ : Nomenclature of Organic Chemistry, Pergamon Press, Oxford, 1979.
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octeto o cuando lleva una sola carga. En todo otro caso la carga se indica por el nimero de
carga. Alternativamente, cuando el anion contiene hidrogenos reemplazables, la carga se
puede indicar por la insercion de un indicador numérico di-, tri-, etc. entre el nombre
hidruro e ido-.

Anion (Nota 4d) | Nombre sistematico | Nombre alternativo

NH, Asando amido
2- azanediido .
NH azanido(2-) imido
N> Nitrido
N,Hj5" diazanido hidrazido
2- diazanediido . .

N>H, diazanido(2-) hidrazido(2-)

3. diazanetriido . .
N;H diazanido(3-) hidrazido(3-)
N, Dinitrido(4-)
NoH" diazenido
N, Dinitrido(2-)
N3 Trinitrido(1-) azido

Tabla I1-4.3 Nombres de aniones derivados de los hidruros principales por pérdida de uno o mas hidronios.

11-4.5 LIGANDOS
11-4.5.1 General

Generalmente no hay ambigiiedad o dificultad para nombrar a los ligandos
derivados de los de nitrogeno cuando ellos ocurren en los compuestos metalicos del grupo
principal, donde la situacion de enlace esta bien definida. En estos compuestos las ideas
convencionales de valencia o estados formales de oxidacién normalmente conducen a una
eleccion equivoca de los nombres basados en las estructuras.

En los compuestos de metales de transicion el ligando a menudo estd en una
instancia intermedia entre los estados de enlace formales de valencia y el estado de
oxidacion formal no esta definido. Asi, el ligando N,H; se puede considerar formalmente
como NH,NH™ (llevando una carga negativa) 6 NH,=NH" (llevando una carga positiva). No
hay una situacion inequivoca y por ello se debe hacer una eleccion arbitraria a los fines de
la nomenclatura. A los efectos de la indexacion y la disponibilidad de la informacion es
importante que el ligando siempre tenga el mismo nombre independientemente de si las
ideas convencionales del estado de oxidacion indican otra cosa.

Se emplea el siguiente orden de prioridades para determinar el nombre del ligando:

(1) si es posible, nombrar al ligando como una molécula neutra que no sea un zwiterion,
un radical o un diradical;

Nota 4d : Cuando el anioén no contiene hidrogenos reempazables, no son necesarios los nombres sustitutivos,
y aquellos derivados del nombre del elemento son los preferidos. Sin embargo, los nombres sustitutivos
deberian ser: N- azanetriido, N diazanetetraido, N> diazenediido. N;” no tiene nombre sustitutivo
aprobado.
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(i)  si (1) no es posible, nombrarlo como un ligando anidnico con el menor niimero
posible de cargas formales;

(i11))  si no se puede nombrar de acuerdo a (i) 6 (ii), nombrarlo como un ligando
zwiterionico con una carga total de cero o, si esto no se puede hacer, como con la
menor carga negativa posible;

(iv)  sininguna de las opciones previas es posible, nombrar al ligando como uno del tipo
cationico.

Algunos ligandos derivados de esqueleto dinitrogeno tienen hasta tres nombres
sistematicos dependiendo del compuesto generatriz escogido para su derivacion. La
aplicacion de las reglas anteriores limita la eleccion a un generador para cada ligando N,Hy
(x = 0-5).

11-4.5.2 Hidruros de nitrogeno y sus cationes como ligandos

Los nombres de los ligandos son los mismos que aquellos de los hidruros y los
cationes a partir de los cuales ellos se derivan con la excepcion del amoniaco que brinda al
ligando el nombre amino (Seccion 1-10.4.5.5 de la Nota 4a).

En el pasado los puntos de unién del ligando eran indicados por agregado del sufijo
en bastardillas del simbolo del atomo(s) ligante al nombre del ligando (Seccion F10.6.2.1
de la Nota 4a). Sin embargo, la convencion kapa, k, (Seccion 1-10.6.2.2 de la Nota 4a),
provee de un sistema mdas general para indicar los puntos de ligadura y en casos mas
complicados puede ser preferible al "simbolo 4&tomo donor" descrito més arriba (Nota 4e).
Los ligandos en sus diferentes situaciones de enlace estan dadas en la Tabla 11-4.4.

Ligando unido | Nombre sistematico | Nombre alternativo
M-NHj; Azano amino
diazano-N . .
M-NH,-NH, diazano-xN hidrazina-N
NH» .
M< ‘ d%azano—NéN , hidrazina-N,N’
diazano-kK"N,N
NH»
M-NH=NH diazeno-N
NH )
‘ ‘ diazene-N,N'
M diazene-k’N,N'
NH
u-diazano-N,N'
M-NH,-NH,-M
NHx-NH, u-diazano-1kN:2kN’
M-NH=NH-M | u-diazeno-N,N’
M-N;H trinitrido de hidrégeno | Azida de hidrogeno

Tabla 11-4.4 Denominacion de los ligandos

Nota 4e : En la mayoria de los ligandos de hidruros de nitrégeno la convenciéon kappa no es
significativamente mas util que el "simbolo 4&tomo donot.
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La informacién estereoquimica en el nombre del complejo es provista por el uso de
los simbolos poliédricos y los indices de configuracion (Secciones I-10.5 y 1-10.6.3. de la
Nota 4a).

Ejemplos:

1. [Cu(NH3)4]SO4
sulfato de tetraaminocobre(II)

2. [WBry(NH=NH)(Ph,PCH,CH,PPh;),]
dibromo(diazeno-N)bis[etano-1,2-dilbis(difenilfosfano-P)Jtungsteno (II) (ver Nota 4f N )

3. [{Mn(n-CsHs)(CO)2}2(n-NH=NH)]
p-diazeno-1xN,N -bis[dicarbonil( 77-ciclopentadienil)manganeso(I)], 6
p-diazeno-1xN:2kN-bis[dicarbonil(7-ciclopentadienil)manganeso(I)]

4.

Cl Cl

Me- PhP .., ‘ ,..---"H2N_NH2""-”. ‘ ,..---"PMezPh
2 ! ~ Ru
Me, PhP/ ‘ H)N — NH, / ‘ \PMGQPh
Cl Cl
bis(u-diazano-N, N ")bis[diclorobis(dimetilfenilfosfano)rutenio(Il)], 6
bis(u-diazano-1xN:2 kN “)bis[diclorobis(dimetilfenilfosfano)rutenio(Il)]
5.
Cl
Ph; P § ‘ .. NH, *
Phy P ‘ NH
3 cl 2

(OC-6-12)-dicloro(diazano-N, N ")bis(trifenilfosfano)cobalto(1+)

11-4.5.3 Ligandos formalmente derivados de los hidruros de nitrégenopor pérdida de
uno o mas hidronios

Estos ligandos poseen la misma formula como los correspondientes aniones. Sus
nombres son sistematicamente derivados de aquellos de los correspondientes aniones por
reemplazo de la e final del nombre del anion por o. El punto de ligadura del ligando se
indica por medio del uso de la convencidon kappa. Cuando son posibles derivaciones

Nota 4f : El ligando diterciario fosfano también se puede nombrar 1,2bis(difenilfosfino-P)etano.
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alternativas, la eleccion se hace de acuerdo a lo indicado en la Seccion 11-4.5.1. Algunas
situaciones simples de enlace se muestran en las Tablas 11-4.5, 11-4.6 y 11-4.7.

El ligando obtenido por remocion de todos los atomos de hidrogeno del diazano
(hidrazina) se puede llamar dinitrogeno, dinitrido(2-) ¢ dinitrido(4-) de acuerdo a su carga
formal. En ausencia de otra evidencia se emplea el nombre dinitrogeno (Seccion 11-4.5.1).

Ejemplos:
azanediidoclorobis[etano-1,2-dilbis(difenilfosfano-P]molibdeno (III)
2. K2[05C15N]
pentacloronitridoosmiato(2-) de potasio
3. [Mo(NNH;)O(S,CNMe;),]
(diazanediido-N)bis(N, N -dimetilditiocarbamato)oxomolibdeno(VI)
4. [Irs(u3-N)(SO)s(H20)5]”
Msz-nitridotri[acuabis(sulfato)iridato](3-)
5. [CoH(Nz)(PPhs)s]
(dinitrogeno-N)hidridotris(trifenilfosfano)cobalto(I)

Ligando unido | Nombre sistemdatico | Nombre alternativo
M-NH, Asando amido
M=NH Azanediido imido
M=N Nitrido
M-NH,-M p-azanido p-amido
M-NH-M p-azanediido L-imido
M-N=M A-nitrido
M
ILH z-azanediido Mz-imido
M/ \M

M
1‘\1 4-nitrido
M/ \M
M\ /M
4g-nitrido

N
/7
M M

Tabla I1-4.5 Nombres de los ligandos anionicos derivados del amoniaco (ver Nota 4g)

Nota 4g : So6lo se muestran las estructuras formales mas simples. En los compuestos de metales de transicion
los o6rdenes de enlace pueden ser mas altos que los mostrados.



Ligando unido | Nombre sistemdtico | Nombre alternativo
M-NH-NH, diazanido-N hidrazido-N
/NH
M \‘ diazanido-N,N’ hidrazido-N,N’
NH,
M=N-NH, Diazanediido-N hidrazinediido-N
N di ido(2-)-N,N’
M iazanido(2-)-N, . : N
AN ‘ diazene-N N'(Nota 4h) hidrazido(2-)-N
NH
N
M/ | diazanediido-N,N~ hidrazinediido-N,N’
AN NH, diazanido(2-)-N,N hidrazido(2-)-N,N
M-NH-NH,-M | y~-diazanido-N,N’
NN p-diazene-N,N’
M-NH-NH-M (Nota 4h)
M=N-NH,-M | y~diazanediido-N,N’
NH»

NH
7N\
M M

NH»

IL
/\
M M

Mp-diazanido

p~diazanediido-N

Tabla I1-4.6 Nombres de los ligandos anionicos derivados del diazano (hidrazina)

Ligando unido | Nombre sistemdatico
M-N=N-H diazenido-N

N
M< ‘ diazenido-N,N’
NH

WH
N u-diazenido-N
7N\
M M
M-N=NH-M | y-diazenido-N,N’
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Tabla I1-4.7 Nombres de ligandos anidnicos derivados del diazene (ver tambiéiNota 4h)

11-4.5.4 Ligandos derivados de los monocationes de hidruros de nitrogenopor pérdida
de uno o mas hidronios del centro no cargado de nitrégeno

Los ligandos derivados de los cationes de hidruros de nitrégeno se nombran por
adicion del sufijo —ido al nombre del cation (ver Tabla 1I-4.8). El numero de carga se usa
para indicar la carga formal total sobre el ligando, incluyendo cero y una unidad de carga
negativa.

Ligando unido Nombre sistemdtico Nombre alternativo
M-NH-NH;" diazaniumido(0) hidraziniumido(0)
M=N-NH;" diazaniumido(1-) hidraziniumido(1-)
[ NHy T

IL p~diazaniumido(0) p-hidraziniumido(0)
/ HN
M M

NH;

IL
7\
M M

p~diazaniumido(1-) p-hidraziniumido(1-)

M\ _/NH3
/N
M M

M-N=NH,"

p3-diazaniumido(1-)  ws-hidraziniumido(1-)

diazeniumido(0)
diazanido(2-) (Nota 41)

Tabla I1-4.8 Nombres de ligandos derivados de los cationes de hidruros de nitrogeno

I1-4.6 DERIVADOS ORGANICOS DE LOS LIGANDOS DE
HIDRUROS DE NITROGENO

Los derivados organicos se nombran como productos de sustitucion de los
originales que han sido denominados como se describe en las Secciones [l4.1 a II-4.5.
Cuando el compuesto contiene dos atomos de nitrégenos contiguos ellos pueden ser
designados por N’ y N°. En los ligandos donde ambos atomos de nitrogeno no llevan carga
formal o cuando ellos llevan iguales cargas formales, se asigna el nimero 1 al 4tomo de
nitrogeno que lleva mayor nimero de sustituyentes. Cuando cada nitrégeno tiene el mismo
numero de sustituyentes, aquel con el sustituyente de menor orden alfabético se numera con

Nota 4h : El diazanido(2-) simétrico y todos los ligandos diazanido(3-) se nombran como derivados del
diazeno (ver Tabla 11-4.4)

Nota 4i : El ligando —N=NHj, y otros ligandos diazeniumido se nombran normalmente omo derivados de la
hidrazina (ver Tabla I1I-4.6).
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1. El 4&tomo metalico no se cuenta como un sustituyente para estos propositos. En ligandos
que contienen formalmente un nitrogeno cargado negativamente (ver Seccion 1-4.5), asi
como un nitrégeno neutro o positivamente cargado, el nitrogeno anidnico se designa con el
nimero 1. Si ambos atomos de nitrégeno llevan iguales cargas formales negativas, aquel
llevando la mayor carga negativa tiene prioridad para el nimero 1 (ver Capitulos C-8 y C-9
de la Nota 4c para sustituciones mas complejas).

Ligando unido Nombre del ligando
M-N=N-C¢Hs 2-fenildiazenido-N'
M=N-N(CHs), 2,2-dimetildiazanido(2-)-N’
M-N(CH3)=N(C,Hs) 1-etil-2-2metildiazene-N’

M-N(CH3)-N(C,H5)(CsH7) 1-etil-2-metill -propildiazanido-NZ
M-N(CH;)-N(CH;),H" 1,2,2-trimetildiazaniumido(0)-N’

M-NH(CHs3)-N(CHj3), 1,1,2-trimetildiazane-N’
M-NH=N(CH;)-M p-1-metildiazene-N' N°
Tabla I1-4.9 Ejemplos de uniones de ligandos sustituidos de hidruros de nitrogeno
Ejemplos:
1.

P(CyHs)3

o trans-cloro(2-fenildiazenido-N")bis-
Cl—Pt N==N Ph (trietilfosfano)platino(1I)
‘ (ver Nota 1b, p.10)

P(CoHs)3
2 dibromo[2,2-dimetildiazanido(2-)-

[WBr,; {=N-N(CH3;),} Ph,PCH,CH;,PPh,),] Nl]bis(etano-l ,2-dilbis(difenilfosfano-
P]-tungsteno(IV)

3. i
I"(Csz )3
CH— Pt— Ilj] =N Phl CI Cloruro de trans-cloro(1-fenildiazenido-

‘ N)bis-(trietilfosfano) platino(IT)

P(CoHs)3
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I1-5.1 INTRODUCCION

Este capitulo estd dedicado a la aproximacion sistemdtica para nombrar los
compuestos tipo cadena y anillos inorgénicos, los cuales poseen una larga historia (Nota
5a). Ello estd basado en la nomenclatura aditiva y asi no requiere ninguna clase de
conocimiento previo acerca de la naturaleza de los enlaces entre los atomos. Aunque el
método puede ser aplicado a todos los compuestos, su uso esta orientado a los compuestos
inorgénicos que estan principalmente compuestos por atomos distintos al carbono.

Un compuesto neutro en cadena se llama catena y uno ciclico neutro se denomina
ciclo. Los correspondientes cations se llaman catenio y ciclio y los aniones catenato y
ciclato. El numero de 4tomos en la cadena o en el anillo estd dado por el descriptor [r]
puesto inmediatamente antes que el término catena o ciclo precedido por un guion.

Las reglas especificas son necesarias para la eleccion y numeracion de la cadena
principal o anillo en la molécula. Los elementos que constituyen la estructura de la cadena
o el anillo se listan en orden alfabético completo con sus localizantes y son nombrados
modificando los nombres de los grupos sustituyentes del elemento dados en la Tabla VII de
la Nota 5b sustituyendo la terminacion —io por —i (ver Tabla II-5.1). Todos los atomos
(incluyendo el hidrogeno) o grupos de atomos que no forman parte de la estructura de la
cadena o del anillo se denominan como ligandos. Ellos también estan listados en orden
alfabético antes de los términos de la secuencia citada de los 4tomos de la cadena o el
anillo.

II-52  CADENA  NO RAMIFICADA Y COMPUESTOS
MONOCICLICOS

I1-5.2.1 Compuestos en cadena
I1-5.2.1.1 General

En algunos casos es conveniente tratar al compuesto en cadena como no ramificado.
Entonces, las moléculas pueden ser descritas definiendo un cadena principal. Todas las
ramas enlazadas a la cadena principal se nombran como ligandos. El niimero de atomos en
la cadena principal se da por el descriptor [n] puesto inmediatamente antes que el término
catena y precedido por un guion. Asi, una cadena con seis miembros es una -[6]catena. La
longitud de la cadena se define como la cadena mas larga de 4tomos en una molécula,
dejando de lado los atomos terminales de hidrogeno. Los atomos de hidrégeno terminales
se nombran como ligandos (ver Seccion 11-5.2.1.4).

Ejemplo:
1. HS-S-S-SH : 1,4-dihidrotetrasulfi-[4]catena

Nota 5a : La historia de la denominacionde los compuestos en cadena y anillo inorganicos ha sido reseiada
por 1. Haiduc en Yhe Chemistry of Inorganic Ring Systems (R. Steudel, ed.), pp.451-477, Elsevier,
Amsterdam, 1992, y por W. H. Powell y T. E. SloanPhosphorous, Sulfur, Silicon and Related Elements , 41,
183 (1989).

Nota 5b : Nomenclature of Inorganic Chemistry, Recommendations 1990 , Blackwell Scientific Publicatons,
Oxford, 1990.
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Simbolo Nombre Simbolo Nombre Simbolo Nombre

Ac actini Ge germi* Pr  praseodimi
Ag argenti Gd gadolini Pt Platini
Al alumini H hidroni Pu Plutoni
Am  americi He heli Ra Radi
Ar argoni Hg mercuri Rb Rubidi
As arsi*® Ho olmy Re Reni
At astati 1 iodi Rh Rodi
Au auri In indi Ru Ruteni
B bori Ir iridi S Sulfi
Ba bari K potasi Sb Estibi
Be berili Kr kriptoni Sc Escandi
Bi bismi La lantani Se Seleni
Bk berkeli Li liti Si Sili
Br bromi Lr laurenci Sm Samari
C carbi*® Lu luteti Sn Estani
Ca calci Md  mendelevi Sr Estronti
Cd cadmi Mg magnesi T Triti
Ce ceri Mn mangani Ta Tantali
Cf  californi Mo molibdi Tb Terbi
Cl clori N azi Tc Tecneti
Cm curi Na sodi Te Teluri
Co cobalti Nb niobi Th Tori
Cr cromi Nd neodimi Ti Titani
Cs cesi Ne neoni Tl Tali
Cu cupri Ni niqueli Tm Tuli
D deuteri No nobeli U Urani
Dy disprosi  Np neptuni \% Vanadi
Er erbi 0] oxi \W wolframi
Es einsteni Os osmi Xe Xenoni
Eu europi P fosfi Y Itri
F fluori Pa protactini Yb Iterbi
Fe ferri Pb plumbi Zn Zinqui
Fm fermi Pd paladi Zr Zirconi
Fr franci Pm prometi
Ga gali Po poloni

Tabla II-5.1 Los nombres de los elementos constituyendo la cadena principal. * Los nombres no deri van
directamente de los nombres del grupo sustituyente.

I1-5.2.1.2 Eleccion de la cadena principal

Si un atomo de una cadena colocado en la penultima posicion estd unido a mas de
un atomo diferente al hidrogeno, el &tomo terminal escogido es el primero encontrado en la
secuencia de elementos en la Tabla II-1.



73

Ejemplos:
1.
I
HO— Si—
SH

El oxigeno aparece primero en la secuencia y es preferido sobre el azufre y al nitrogeno.
Entonces, O es una parte de la cadena.

Si los atomos terminales de las cadenas ramificadas son idénticos, la eleccion de la
cadena principal se decide por comparacion de los penultimos atomos o, si ellos son
idénticos, en el primer punto de diferencia moviéndose en forma interior.

Ejemplo:
2.
S — SiH3
H3Si— O0—Si
Se — SiH3

Se prefiere el O en relacion con el S y el Se.

Si el penultimo atomo esta unido a dos atomos idénticos o las ramas contienen
secuencias de atomos idénticos pero difieron en los nimeros de coordinacioén de algunos de
los atomos, la cadena principal deberia contener al elemento con mayor numero de
coordinacion.

Ejemplo
3.
O
|
HO——P——
|

El oxigeno con numero de coordinacion 2 es preferido en vez del oxigeno con
numero de coordinacion 1.
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H

H3Si— S‘i T
}‘I AN
Cl Cl

El fésforo con niimero de coordinacion 4 es el preferido al fosforo con nimero de
coordinacion 3.

Cl

Q———g —=0

I1-5.2.1.3 Numeracion de cadenas
La cadena es numerada desde el fin que asigna un localizante mas bajo, en el primer

punto de diferencia, a los elementos primer encontrados en la secuencia de la Tabla II-1.
Ejemplos:
1.

7 6 5 4 3 2 1

C-Si-0O-S-N-S-C
La direccion de la numeracion estd gobernada por la eleccion del 4&tomo en la posicion 2. El
S es preferible al Si.

2.

7 6 5 4 3 2 1

N-N-Ge-Sn—-Si—-N-N
La direccion esta gobernada por la eleccion del atomo en la posicion 2. El Si es preferible al
Ge.

En las cadenas que son simétricas con respecto al &tomo(s) central, éstas se numeran
desde el extremo que asigna un localizante més bajo, en el primer punto de diferencia, al
elemento con el mayor nimero de coordinacion. En el caso de iguales numeros de
coordinacion los ligandos con atomos donores apareciendo primero en la Tabla II-1 tienen
preferencia. En el caso de ligandos poliatomicos el primer dtomo diferencial que aparece
primero en la Tabla II-1 tiene preferencia.

Ejemplo:
3.

HO NH P (0] P—NH—OH

Cl Cl
Los puntos de diferencia también son atomos de un elemento en distintos estados de
oxidacion. El atomo en el mayor estado de oxidacion es preferido respecto del mismo en el
estado de oxidacion menor.
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Ejemplo:
4.
7 6 S5 4 3 1
C-Pb'-C-0-C-PbV-C
El Pb" es preferido al Pb".

I1-5.2.1.4 Construccion del nombre

El nombre de una cadena principal se construye citando una serie de i-términos
indicando la presencia de cada 4tomo en la cadena. Los i-términos se ordenan
alfabéticamente provistos de localizantes y prefijos multiplicativos, di- tri-, tetra-, etc.,
apropiados. Todos los 4tomos o grupos de dtomos que no se consideren como parte de la
cadena principal (incluyendo el hidrogeno) se nombran como ligandos de acuerdo a los
principios de la nomenclatura de coordinacion, y se listan juntos con sus localizantes en
orden alfabético antes de la secuencia citada de los términos de 4tomos de la cadena. Las
cadenas laterales de sustituyentes hidrocarbonados comunes se denotan por los nombres de
sustituyentes usuales, por ejemplo metil.

Ejemplos:
1.

1 2 3 4 5 6 7 8

HO S (@) Se (0] S S OH
1,8-dihidro-1.3.5.8-tetraoxi-4-seleni-2,6,7-trisulfi-[ 8 Jcatena
2.
6 5 4 3 2 1
Cl—SiHy SnH =— SnH SiHp Cl
2,2,3,4,5,5-exahidro-1,6-diclori-2,5-disili-3,4-distani-[6]catena
3.
1 2 3 4 5 6 7 8

H3C — SiMep) —SiHp) —NH — NH — SiH, —SiMe; — CHj3

1,1,1,2,2,4,5,6,6,8,8,8-dodecahidro-2,2,7,7-tetrametil-4,5-diazi-1,8-dicarbi-2,3,6-trisili-7-
-estani-[8]catena
4,

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

H3C — CH =N —SiH,—NH CH==CH —NH —SiH)—NH —C ==CH

1,1,1,2,4,4,5,6,7,8,9,9,10,12-tetradecahidrido-3,5,8,10-tetraazi-1,2,6,7,11,12-exacarbi-
-4,9-disili-[12]catena

1 2 3 4 5 6 7
F —SiHy —SiH, NH NH Si SiH3

HBr
6-bromo-2,2,3,3,4,5,6,7,7,7-decahidrido-4,5,-diazi-1-fluori-2,3,6,7-tetrasili-[ 7]catena



6.
1 2 3 4 5 6
H3Si1 Si NH NH Si SiH3
FH BrH
5-bromo-2-fluoro-1,1,1,2,3,4,5,6,6,6-decahidrido-3,4diazi-1,2,5,6-tetrasili-[ 6]catena
7.
1 2 3 4 5 6
|
Cl SiH» Si N=—S=—=0
H
2,2,3-trihidrido-3-metil-4-azi-1-clori-6-oxi-2,3-disili-5-sulfil-[6]catena
8.

1 2 3 4 5 6 7 8 9
HySi— SiHy O P 0 P O SiHy SiH3

H3Si— SiHy— S SH
1 2 3
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1,1,1,2,2,8,8,9,9,9-decahidrido-4- {2,2,3,3,3-pentahidrido-2,3-disili- 1 -sulfi-[3]caten-1-ato } -

-6-sulfanido-3,5,7-trioxi-4,6-difosfi-1,2,8,9-tetrasili-[9]catena (ver Nota 1b, p.10)

9.
1 2 3 4 5 6 7 8
OH
HO _T —CHy — CH, —NH —NH (HE OH
O 0
1,3,3,4,4,5,6,8-octahidro-2-didroxo-2,7-dioxo-2-arsi-5,6-diazi-3,4,7-tricarby-1,8-dioxi-
-[8]catena
10.
4 3 2 1
(0]

HS S Se OH

O




77

1,4-dihidro-2,2-dioxo-1-oxi-2-seleni-3,4-disulfi-[4]catena

11.
1 2 3 4 5 6
HS—™ PH—0 —PH —S —NH,
1,2,4,6,6-pentahidro-6-azi-3-oxi-2,4-difosfi-1,5-disulfi-[6]catena
12.
1 2 3 4 5 6
HS — PH3— O —PH —S —NH,
1,2,2,2,4,6,6-heptahidrido-6-azi-3-oxi-2,4-difosfi-1,5-disulfi-[6]catena
13.
1 2 3 4 5 6 7 8 9
OH

HO— As — CHy —CHp NH NH C NH NH»

o
O
1,3,3,4,4,5,6,8,9,9-decahidro-2-hidroxo-2,7-dioxo-2-arsi-5,6,8,9-tetraazi-3,4, 7-tricarbi-1 -
-oxi-[9]catena

14.
1 2 3 4 5 6
(H) o O
HO—P (0] P P OH
NH» OH SH
2-amido-1,6-dihidrido-4-hidroxo-2,4,5-trioxo-5-sulfanido-1,3,6-trioxi-2,4,5-trifosfi-
-[6]catena
15.
1 2 3 4 5 6 7

HN=—CH —S —SnHy — S— C =N

1,2,4,4-tetrahidrido-1,7-diazi-2,6-dicarbi-4-estani(I'V)-3,5-disulfi-[ 7]catena

Cuando los atomos metalicos estdn presentes en la cadena deberian darse sus estados de
oxidacion, es decir, el nimero de oxidacion del metal se indica por un nimero romano
colocado entre paréntesis inmediatamente después del nombre del elemento. Para cero se
usa el simbolo 0. Algunos ejemplos son cromi(Il), cromi(II), cromi(0), etc. Cuando se usan
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conjuntamente con los simbolos, los nlimeros romanos se colocan como un superindice a la
derecha (ver Ejemplo3 de la Seccion 11-5.2.1.6.1).

I1-5.2.1.5 Cationes

Las cadenas cationicas se nombran como iones catenio. La carga de los cationes se
indica por un niimero arabigo seguido por el signo "+" colocado entre paréntesis, siguiendo
la terminacidén —io. La localizacion de la carga en el esqueleto de la cadena se puede indicar
por un localizante antes de la terminacion —io.

Ejemplos:
1.
8 7 6 5 4 3 2 1
HO—S—0 —Se 0 —S S*—F
F
2-fluoro-8-hidrido-1-1fluori-4,6,8-trioxi-5-seleni-2,3,7-trisulfi-[§]catenio(1+),

6
2-fluoro-8-didrido-1-fluori-4,6,8-trioxi-5-seleni-2,3,7-trisulfi-[ 8 ]caten-2-i0(1+)

+ .
Me N Si S Si NH Me | Br
Me, H, Hy

bromuro de 1,1,1,3,3,5,5,6,7,7,7-undecahidro-2,2-dimetil-2,6-diazi-1,7-dicarbi-3,5-disili-4-
-sulfi-[7]catenio(1+),
0
bromuro de 1,1,1,3,3,5,5,6,7,7,7-undecahidro-2,2-dimetil-2,6-diazi-1,7-dicarbi-3,5-disili-4-
-sulfi-[ 7]caten-2-i0(1+)

Si la posicion de la carga positiva de un ion catenio es incierta el compuesto se designa
simplemente como un ion catenio.

Ejemplos:

3. [HoN-PPh,-N-PPh,-NH,]Cl
cloruro del,1,5,5-tetrahidrido-2,2,4,4-tetrafenil-1,3,5-triazi-2,4-difosfi-[ S]catenio(1+)

4. [CI-P(NH;)CI-N-P(NH,)CI-CI]Cl1
cloruro de 2,4-diamido-2,4-dicloro-3-azi-1,5-diclori-2.4-difosfi-[5]catenio(1+)
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5.
1 2 3 4 5 6
[ (‘31 ]‘Br
Cl— P —NH —NH —P —Cl| Ch
|
NH, ILHQ

dicloruro de2,5-dia_mid0-5-bromo-2-cloro-3,4-dihidrido-3,4-diaz_i-1 ,6-diclori-2,5-difosfi-
-[6]catenio(2+)

I1-5.2.1.6 Aniones

I1-5.2.1.6.1 Cadenas anionicas

Las cadenas anidnicas se nombran como iones catenato. La carga del anion, indicada por un
numero arabigo seguido por el signo menos, se coloca entre paréntesis seguidos porla
terminacion —ato. La localizacion de la carga en el esqueleto de la cadena se puede indicar
por un localizante antes de la terminacion —ato.

Ejemplos:
1.
1 2 4 5 6
_ 3 42-
(‘) Cl Cl
(0) P 0] Si Si —Cl1
0 cr  C
2,2,3,3-tetracloro-5,5-dioxo-1-clori-4,6-dioxi-5-fosfi-2,3-disili-[ 6]catenato(2-)
2.
1 2 3 4 5 6
_ Me -
Me S P Si—Si—Me

Me

Me

1,1,1,6,6,6-hexahidrido-4,5,5-trimetil-4-azi-1 ,6-dicarbi-3-fosﬁ-S_-sili-2-sulﬁ-[6]caten-3-

-ato(1-)
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3.
9 8 7 6 5 4 3 2 1
B N 1-
]
T
S NH;

0 0 ,
i Il L
Me—C—NZ?—S-—;T—S—CEN
H)N—NH o ?e

C
I
L N |
4,4-diamin-6-hidrazido-9,9,9-trihidrido-6,8-dioxo-4-selenocianato-4-tiocianato-1,7-diazi-
-2,8,9-tricarbi-4-cromi(Ill)-3,5,6-trisulfi-[9]catenato(1-)

0
4,4-diamin-4-(3-azi-2-carbi-1-seleni-[3]caten-1-ato)-4-(3-azi-2-carbi-1-sulfi-[3]catena-1-
-ato)-6-hidrazido-9,9,9-trihidrido-6,8-dioxo-1,7-diazi-2,8,9-tricarbi-4-cromi(III)-3,5,6-

-trisulfi-[9]caten-4-ato(1-)

Si la posicion de la carga negativa de un i6n catenato es incierta, se designa simplemente
como un i6n catenato.

Ejemplo:
4.
1 2 3 4 5 6 7
_ o -
. |
Na | Me P 0 P 9] P—Me
. i Me Me -

sodiol,1,1,7,7,7-exahidro-4,6-dimetil-2,2-dioxo-1,7-dicarbi-3,5-dioxi-2,4,6-trifosfi-
-[7]catenato

I1-5.2.1.6.2 Nombre del ligando anio6nico.
Los ligandos derivados de las catenas por pérdida de hidrones se dan con la terminacion —

ato. La localizacion de la carga se puede indicar con un localizante puesto antes de la
finalizacion.

Ejemplos:
1. [H3Si-SiH,-ST
2,2,3,3,3-pentahidrido-2,3-disili-1-sulfi-[3]caten-1-ato
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|:HS S N SeH:|

1,4-dihidrido-3-azi-4-seleni-1,2-disulfi-[4]caten-3-ato

I1-5.2.2 Compuestos monociclicos

La nomenclatura que sigue suministra nombres para compuestos tipo anillos
inorgédnicos consistentes principalmente de elementos distintos al carbono. Los sistemas
anulares conteniendo dos o mas 4tomos de carbono sucesivos usualmente se nombran de
acuerdo a las reglas de la Nota 5Sc.

Un compuesto tipo anillo monociclico neutro se denomina ciclo, un anidon se
denomina i6n ciclato, y un catién es nombrado como i6n ciclio. El nimero de atomos en el
anillo estd dado por un indicador [n] colocado inmediatamente antes que el término ciclo,
ciclato o ciclio, y esta precedido por un guidén. Asi, un anillo de seis miembros es un
-[6]ciclo. A los fines de enfatizar la estructura ciclica con el descriptor es aceptable usar un
cero antes del nimero ardbigo, es decir, —[06]ciclo (ver Seccion 11-5.3.2.3.2).

Los nombres de los derivados de los ciclos se forman con el nombre del ciclo
usando la nomenclatura de coordinacion (ver Capitulos I-7 y I-10 de la Nota 5b). Todos los
ligandos, incluyendo al hidrogeno, se nombran por medio de la nomenclatura de
coordinacion y estan listados en orden alfabético.

I1-5.2.2.1 Numeracion de los atomos anulares

I1-5.2.2.1.1 Eleccion de la posicion uno

(a) Los elementos que constituyen el anillo se nombran de acuerdo a la Tabla VII de la
Nota 5b por sustitucion de la terminacion —io por i (ver Tabla II-5.1) y son listados en
orden alfabético.

(b) La numeraciéon comienza en el atomo que esta listado primero en la Tabla II-1.

(c) Si dos o mas atomos de la mayor prioridad son miembros del anillo, aquél con el vecino
que sigue en orden en la Tabla II-1 es el inicial. Si esta segunda operacion no define un
unico atomo inicial, los vecinos una vez quitados se consideran secuencialmente, hasta
que se encuentre un Unico atomo inicial o se muestre que ¢l no existe.

(d) Si los criterios previos no alcanzan a definir un unico dtomo de inicio, el mismo se
determina considerando los numeros de coordinacion de aquellos atomos del anillo que
tienen la mayor prioridad en la Tabla II-1. El 4&tomo de inicio es aquel con el mayor
namero de coordinacion. Si es necesario, los numeros de coordinacion de los atomos
vecinos se consideran secuencialmente, hasta que se encuentre un unico atomo de
comienzo o0 se muestre que no existe.

Nota Sc¢ : Nomenclature of Organic Chemistry, Pergamon Press, Oxford, 1979 (ver tambiénAd Guide to
IUPAC Nomenclature of Organic Compounds, Recommendations 1993 , Blackwell Scientific Publicatrions,
Oxford, (1994).
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(e) Si la aplicacion de los creiterios anteriores identifica dos o mdés candidatos como
atomos de inicio, se debe realizar una eleccion entre ellos. Se da prioridad al 4tomo
cuyo ligando aparece primero en la lista alfabética.

(f) Si todos los ligandos son iguales, los ligandos en los vecinos una vez removidos se
consideran secuencialmente, hasta uge se encuentre un tnico atomo de inicio. Si este no
se encuentra por este método, la simetria del anillo y sus ligandos es tal que una
eleccion arbitraria conducira a un nombre tnico. El 4&tomo de inicio puede ser escogido
en forma arbitraria en caso de varios candidatos con igual prioridad.

I1-5.2.2.1.2 Direccion de la numeracion.
Ella estd determinada por la aplicacion ordenada de los siguientes criterios hasta que se
alcanza una decision:

(a) La direccion de la numeracion se dirige desde la posicion 1 hacia cualquier dtomo
vecino que se liste primero en la Tabla II-1.

(b) Si ambos atomos vecinos son iguales, se compara el par de los proximos vecinos, hasta
que se identifica un tnico atomo en la Tabla II-1.

Ejemplos:
1. Numeracion unica.
1
1 O
0 VRN
N 2'S S7
6 S S 2 /
‘ 3p P6
5B Si 3
C—B
4 4 5

N
)6 S 520 (32 $ 0
3)5 B B 3(5) 4 P 4(6)
(3) - ()6P\/

4

wZ

(¢c) Cuando no se puede determinar la direccion de la numeracion por consideracion de los
atomos anulares, ello se determina considerando a los ligandos. La direccion de
numeracion va desde el &tomo de inicio hacia el vecino con un ligando.
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(d) Si ambos tienen ligandos la direccion es hacia el &tomo cuyo ligando viene primero en
la lista alfabética.

(e) Si los ligandos son iguales, se consideran a los vecinos mas proximos y asi siguiendo
hasta arribar a una tnica direccion. Si no se encuentra ninguna, la simetria del anillo y
de los ligandos conduce a un unico nombre independientemente de la direccion.

Ejemplos:
1.

N(CHMe»)>

B
/N
p— P

/

Me3C CMe3

1,2-di-tert-butil-3-diisoprpilamino-3-bori-1,2-difosfi-[3]ciclo

3-hidrido-2,4,4,6,6-pentametil-5-trifluoroacetil-2-trifluorometil-3,5-diazi-2-carbi-1-oxi-

-4,6-disili-[6]ciclo

11-5.2.2.1.3 Procedimiento de numeracion.
A los fines de facilitar la numeracion, los miembros de los anillos de un dado sistema se
pueden etiquetar alfabéticamente con lo cual se indica la posicion relativa en la secuencia

de la Tabla II-1.

En el anillo

PN
P S
[ 1
.
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las posiciones relativas en la secuencia de elementos son como sigue (ver Seccion II-
52.2.1.2):

O o

PN
P S
B B

~_ .~

C
d
Para la numeracion, se elige aquella direccion que da la secuencia inicial por las primeras

letras en el alfabeto. La secuencia resultante a, b, e, d, e, ¢ conduce a la siguiente
numeracion

b

C

c c

PN

6 2

P S
a b
\C/

4
Si el 4tomo inicial en el anillo posee vecinos de la misma clase sobre ambos lados, se
prefiere la secuencia que contiene la segunda o subsecuente secuencia de las primeras letras
en el alfabeto.
Entonces en

O w

PN

o
o

(¢}
o—
T—
(¢]

\C/
d
la secuenciaes a,b,c,d,e,bynoa,b,e,d,c,b.

11-5.2.2.2 Compuestos anulares monociclicos cationicos

Los cationes inorganicos ciclicos se nombran en la misma forma que los sistemas
anulares neutros, pero en vez del sufijo ciclo se usa el sufijo ciclio Se puede insertar antes
de la terminacion —io un localizante de carga.

Ejemplos:
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r -1+
H3C CH3
\S
/TN
N6 2N B
T
CH

AN

bromuro del,1-dimetil-3,3,5,5-tetrafenil-2,4,6-triazi-3,5-difosfi-1-sulfil-[6]ciclio

I1-5.2.2.3 Compuestos anulares monociclicos anionicos

Los compuestos ciclicos inorganicos anidonicos se nombran de la misma manera que
los anillos neutros, pero en vez del sufijo ciclo se emplea el sufijo ciclato. Se puede insertar
un localizante para la carga antes de la terminacion —ato.

Ejemplos:
1.
O\S 0
N
N N
NHy4 H2N\ H ‘/NHz
P P
HoN

amonio 3,3,5,5-tetraamido-1,1-dioxo-2,4,6-triazi-3,5-difosfil-1-sulfil-[ 6]ciclato

Cuando un anillo monociclico anidénico actia como un ligando, su nombre s¢ modifica
reemplazando la terminacioén —ate por —ato.

2.
/N\ /N\
(HzN)ziﬁ = l‘)(NHz)z (HzN)zll’/ l1|°(NH2)2
N\S¢N NQS/N
Y X
N \0\ /O/ o
0, o/U\o 0
N’ No?

Il
(HZN)ZP\N//P(NHZ)Z (HZN)2P§N/P(NH2)2

tetrakis(3,3,5,5-tetraamido-1,1-dioxo-2,4,6-triazi-3,5-difosfil-1-sulfil-[ 6]ciclato)uranio(IV)
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11-5.3 CADENAS RAMIFICADAS Y COMPUESTOS POLICiCLICOS
I1-5.3.1 Introduccion

El método descrito previamente se puede extender convenientemente a compuestos
en cadena que contienen estructuras ramificadas mas complicadas, a compuestos
policiclicos y a compuestos mixtos cadena-anillo, por uso del descriptor nodal general
(Nota 5d).

La nomenclatura nodal fue desarrollada originalmente para resolver problemas
encontrados al nombrar moléculas organicas complicadas. Esta basado en la descripcion de
la estructura de una molécula en términos de su grafo. Cada grafo se considera como
compuesto por uno o mads modulos que se definen como entidades separadas durante la
numeracion y la denominacién del conjunto de grafos. A su vez, cada modulo esta
compuesto por nodos que son las unidades mas sencillas en el grafo y representan un 4&tomo
o un grupo de atomos (nodos de contraccion).

La nomenclatura nodal general define reglas por las cuales los nodos del grafo se
ordenan y numeran. Ella difiere de la nomenclatura organica estandar porque se debe
suministrar un localizante numérico unico para cada nodo en el grafo. Al nivel mas general
del tratamiento la nomenclatura nodal no especifica la naturaleza de los nodos o el enlace
entre ellos. Asi, no es necesario suponer ningin nimero de coordinacién especifico para
ningin nodo. Entonces, los principios nodales bien se pueden aplicar para la nomenclatura
sustitutiva usada en quimica orgdnica (Nota S5e) y para la nomenclatura ordinaria de
coordinacion en quimica inorganica (Nota 5a). La nomenclatura nodal también es util para
computarizar la nomenclatura quimica (Nota 5f).

En lo que sigue, se resumen los fundamentos basicos para construir el descriptor
nodal de acuerdo a los conceptos desarrollados por Lozac’h, Goodson y Powell (Nota 5d)
seguido por su aplicacion especial a las cadenas ramificadas y los sistemas inorganicos
policiclicos.

I1-5.3.2 El descriptor nodal
I1-5.3.2.1 Definiciones basicas

Los moédulos del grafo (o el grafo mismo si s6lo hay un modulo en la estructura)
pueden ser aciclicos, monociclicos o policiclicos.

(a) Un grafo aciclico (mddulo) es una cadena no ramificada de nodos, o dos o mas cadenas
no ramificadas de nodos conectados entre si sin formacién de una estructura ciclica.

(b) Un grafo monociclico (médulo) se construye cuando la terminacion de la cadena de
nodos se conecta al otro extremo formando un solo anillo en la estructura.

(c) Un grafo policiclico (mddulo) consistede un anillo monociclico de nodos y uno o mas
puentes que son enlaces de valencia o cadenas de nodos conectando los nodos del anillo
y/u otros puentes en el sistema policiclico.

(d) Si una estructura de grafo estd compuesta por mas de un modulo ciclico o al menos un
modulo aciclico y otro ciclico, ella se denomina un cuerpo.

Nota 5d : N. Lozac’h, A.L. Goodson, and W. H. Powell,dngew. Chem., 91, 951 (1979); Angew. Chem., Int.
Ed. Engl., 18, 887 (1979).

Nota 5e : N. Lozac'h and A. L. Goodson,4dngew. Chem., 96, 13 (1984); Angew. Chem., Int. Ed. Engl., 23, 33
(1984); D. J. Polton,J. Chem. Inf. Comput. Sci., 32, 430 (1992).

Nota 5f : D. J. Polton, Chemical Nomenclature and the Computer , Research Studies Press, 1993.
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I1-5.3.2.2 La numeracion de los nodos
I1-5.3.2.2.1 Consideraciones generales.

Cada nodo en el grafo necesita ser numerado. La nomenclatura nodal general (Nota
5d) suministra instrucciones detalladas acerca de la prioridad relativa de los nodos
independientemente de su identidad quimica. La naturaleza quimica de los nodos se toma
en consideracién sélo para distinguir entre dos con numeraciones equivalentes. Esta
también es una razon bdasica para ser seguida en la denominacion de compuestos anulares
inorganicos y cadenas mas complicadas. La prioridad se decide, siempre que sea posible,
empleando reglas bésicas de nomenclatura nodal general. Las reglas de prioridad derivadas
para las cadenas simples y los compuestos mnociclicos (ver Seccion I1-5.2) que tienen en
cuenta la naturaleza quimica de los elementos de acuerdo a la secuencia de prevalencia de
elementos de la Tabla II-1 solo se toma en consideracion cuando surgen ambigiliedades.

I1-5.3.2.2.2 Grafos aciclicos.

El grafo aciclico esté4 caracterizado por una cadena principal que es definida por el
mayor nimero de nodos en una cadena no ramificada. Los 4tomos terminales de hidrogeno
no son considerados como parte de la cadena. Ellos siempre se nombran como ligandos. Si
el penultimo atomo estd ligado a mas de un atomo diferente al hidrogeno, el &tomo terminal
se elige como el primero que se encuentra en la secuencia de precedencia de los elementos
(ver Tabla II-1). Todas las otras cadenas en el grafo aciclico se definen como ramas.

Si hay mas de una cadena no ramificada de la mayor longitud, la cadena principal es
aquélla que tenga la mayor rama unida a ella. Los nodos en la cadena principal se numeran
de un extremo a otro de manera tal que el localizante mas bajo se da a esta rama de mayor
prioridad (Nota 5g). Las ramas se numeran en el orden de su prioridad (longitud
decreciente) comenzando desde el nodo unido a la parte del grafo ya numerado.

Ejemplos:
1.

En este caso hay dos cadenas principales (1-2-3-4-5-6-7-8 y 11-10-9-4-5-6-7-8). La
eleccion debe ser hecha considerando la secuencia de prioridad de elemento.
3.

2t 20 |

22
22

Si quedan numeraciones alternativas, la eleccion se hace comparando los localizantes de las
ramas término a término, en el orden que la ramas son numerados, y seleccionando los

Nota 5g : Notese que esta practica es distinta en la nomenclatura de cadenas (Seccion 15.2.2) donde s6lo la
cadena principal estd incluidh en la estructura basica y las ramas se nombran como ligantes. Entonces, la
secuencia de prioridad de elementos (Tabla Hl) gobierna la eleccidon de la cadena principal.
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localizantes mas bajos posibles. Aun si quedara alguna ambigiiedad, ella se resuelve
considerando la secuencia de prioridad.

Ejemplos:
4,
1.7 11 1.2 13
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
,L‘.j 16
18
5.
N
H
l
10C
tr 2 3 |45 6 7
H2N——S~—S——C|‘,—S—S—NH2
N
9 NH>

La cadena principal tiene 7 dtomos de longitud y ellos estdn numerados comenzando a
partir de alguno de los nitrégenos de los grupos NH,. Como los atomos de hidrogeno
terminales no son considerados como parte de la estructura nodal, las dos ramas conectadas
con la cadena principal son de igual longitud. Sin embargo, el S tiene prioridad sobre el C
en la secuencia de precedencia de los elementos y asi la rama que contiene al S se numera
primero.

I1-5.3.2.2.3 Grafos monociclicos.

El punto de arranque y la direccion de la numeracion de atomos en el compuesto
monociclico se determina considerando la naturaleza quimica de los 4tomos constituyentes
del anillo o de los ligandos unidos al anillo de acuerdo a la secuencia de prioridad (Tabla II-

).

11-5.3.2.2.4 Grafos policiclicos.

Un grafo policiclico estd caracterizado por un anillo principal. Cadenas ligadas en
ambos extremos del anillo central se llaman puentes. El anillo principal en un grafo
policiclico se define como un anillo monociclico con el mayor nimero de nodos. El puente
principal se define como la cadena mas larga de nodos cuyos extremos estan unidos al
anillo principal. Todos los otros puentes se denominan puentes secundarios. Notese que un
puente también puede ser un enlace en cuyo caso el mismo no contiene nodos.

La numeracion del anillo en un grafo policiclico principal comienza en una de las
cabeceras de puente (el nodo donde el puente principal estd ligado al anillo principal) y
procede en la direccion para dar el menor localizante posible para la otra cabecera. Los
puentes se numeran secuencialmente luego del anillo principal en el orden de su prioridad,
comenzando siempre con el puente mas largo conectado a los nodos del grafo previamente
numerado. En caso de que existieran dos o mas puentes de igual longitud, aquel con el
localizante menor tiene la mayor prioridad. La numeracion de cada puente comienza con el
nodo conectado al nodo con el localizante menor.



89

Ejemplos:
1.
N3
/0\.10 0]
8 0\12 o\ \.“
—eNL

El anillo principal posee nueve nodos. El puente principal es la cadena de dos nodos
conectando los nodos 1y 5.

2.
Sl/\/ \/\,4, N\
9 \/\ /\/\ /

En caso de que hubiera dos o mas anillos monociclicos teniendo el mayor numero de
nodos, el anillo principal se selecciona como aquel que tiene un puente principal con el
mayor numero de nodos.

3.

L

N
5

Los atomos 1 y 4 estan conectados por un enlace y asi el puente principal no contiene
nodos.

11-5.3.2.2.5 Cuerpos.

La numeracién defina de los cuerpos se realiza numerando inicialmente cada
moédulo como si fuera un grafo aislado. EI médulo principal y la prioridad de los modulos
en cuerpos se determinan de acuerdo a la aplicacion sucesiva de los siguientes criterios: (a)
mayor numero de nodos; (b) el modulo ciclico se prefiere al aciclico; (c) mayor nimero de
anillos o ramas; (d) el descriptor con el numeral arabigo preferido en la primera diferencia:
si la primera diferencia corresponde a la longitud de una cadena o un puente, el numeral
preferido es el mas alto; si la primera diferencia aparece en el localizante (superindice), el
numeral preferido es el mas bajo.

La numeracion original se retiene para el mdédulo principal. La numeracion de los
nodos en todos los otros modulos se modifica secuencialmente, comenzando con un
moddulo adyacente al modulo principal (Nota 5d). La numeracion se realiza adicionando a
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cada localizante original un nimero igual al nimero total de nodos en otros modulos a los
cuales ya han sido asignados localizantes definitivos.

Ejemplo:
1.

N

‘\//'\,/’\,

La molécula consiste de un modulo ciclico y otro aciclico los cuales se numeran
inicialmente como sigue

! 1
6./.\. 2 i
\

5 '\.//' 3

4

El moédulo ciclico tiene preferencia por sobre el aciclico y por lo tanto es el modulo
principal en el grafo. La numeracion en el modulo aciclico se modifica agregando 7 a cada
localizante. La numeracion final definitiva es entonces la siguiente:

1

6 _/'\\, 2 B

7/° 3 | °
5 '\./0 ./ \. "
10

4

.
11

En algunos casos hay varios esquemas de numeracion posibles para un cuerpo dado.
La eleccidn correcta se hace en base a la prioridad del grafo del modulo (Nota 5d). En el
caso de cualquier ambigiiedad remanente, la numeracion correcta posee el localizante mas
bajo definiendo las ligaduras de los modulos. Si hace falta, la resolucion final se realiza
considerando la secuencia de prioridad de elementos.
Ejemplo:
2.

\ a
/ \,/'

P /
\ /N

El grafo consiste de los siguientes modulos:
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S
\_/

A B C D

V)
\_/

A ellos se les asigna los descriptores de prioridad A-D en el orden de prioridad
decreciente. En efecto, las letras A-D representan nodos de contraccion. Asi, el grafo
prioritario del médulo de la molécula se puede escribir como sigue:

A

D B A C—B

Ahora los modulos se numeran de acuerdo a los nimeros de prioridad de médulos.
Ellos empiezan con el mddulo principal y se sigue a través de la cadena de modulos en
orden de prioridad decreciente. Las reglas de asignacion de precedencia de modulos son
similares, pero no analogas, a la numeracion de los nodos de los graficos aciclicos (Nota
5d):

1
A

5 4 3 2 6
D B A C—B

La numeracion definitiva de los nodos en el cuerpo total se realiza en el orden de
prioridad de los médulos (para mayores detalles acerca de la numeracion definitiva de los
cuerpos, ver Nota 5d).

4
3.7\,

20 1 *6
1 10 . =
—_—

PPZRNE /. \ 8 /

.\
¢ - ——— @ 21
0/

\ SN TN

18° 19 13 14 25

.
24

11-5.3.2.3 Descriptor
La descripcion univoca del grafo se suministra por un descriptor. Ello es una
porcion numérica en el nombre y se coloca entre corchetes cuadrados.

11-5.3.2.3.1 Grafos aciclicos.
El descriptor de los grafos aciclicos se construye como sigue:



92

(a) El descriptor de los grafos aciclicos comienza con un numeral ardbigo que indica el
nimero de nodos en la cadena principal (Nota 5h). Esta porcion del descriptor finaliza
con un punto.

(b) El punto final es seguido por numerales arabigos positivos indicando el nimero de
nodos en cada rama citada en el orden de su priopridad.

(c) Un subindice localizante para cada rama denota el nodo en la parte del grafo ya
numerado al cual se une la rama.

Cuando es posible escribir descriptores alternativos para el grafo el correcto es el que
tiene el subindice mas bajo en el primer punto de diferencia en la comparacioén término a
término.

Ejemplos:
1.

descriptor: [7]

2.
1 3 5
L] L] . [ 2 L]
6
.
- 3
descriptor: [5.17]
3.
18
19 11 13
L] L L ] L
1 5 10
L] L d L L] L[] *—0
17 20 14 16
® L ] L]
21

descriptor:[10.3°3° 171111111

I1-5.3.2.3.2 Grafos ciclicos.
El descriptor de los grafos monociclicos es un numeral ardbigo indicando el nimero
de nodos en el anillo. El numeral es precedido por cero que indica la presencia del anillo

(Nota 51).
Ejemplo:

descriptor: [06]

Nota 5h : Si el entramado nodal consiste s6lo de la cadena principal con todas lasamas denominadas como
ligandos, el descriptor nodal es idéntico con el indicador ] usado para los compuestos de cadenas
inorgéanicas simples.

Nota 5i : En la nomenclatura para compuestos monociclicos (Ver Seccion Fb.2.3) el cero no es wma parte
requerible del descriptor; sin embargo, se permite su uso si la naturaleza ciclica del compuesto necesita ser
enfatizada.
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El descriptor para los grafos ciclicos se construye de manera analogo a aquel dado para
los grafos ramificados.

(a) El descriptor comienza con un cero que indica la presencia del anillo seguido por un
numeral arabigo denotando el nimeo de nodos en el anillo principal. Esta porcion del
descriptor finaliza con un punto.

(b) El punto final es seguido por numerales arabigos que indican el nimero de nodos en
cada puente citado en el orden de prioridad.

(c) Un par de superindices localizantes para cada puente numeral, separado por una coma y
citado en orden numérico creciente, denota los nodos en la parte del grafo ya numerado
al cual cada puente esta unido.

Si hubiera espacio para una eleccion del anillo principal, puente principal, punto de
inicio y/o direccion de numeracion en el grafo policiclico, los nimeros arabigos que
denotan las longitudes y las posiciones de los puentes en la diversas alternativas se
comparan término a término en el orden en que aparecen. El descriptor con el numeral
arabigo en la primera diferencia se elige (en el caso de longitud de puente, el numeral
preferido es el mas alto; en caso del localizante, es el mas bajo).

Ejemplos:

2.

descriptor: [07.1']

3.

descriptor: [05.4"']

4.

'\/ \

descriptor: [08.1"*1%¥]
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/\\

080

/._.\ .
N

descriptor: [08.1'°1%7]
6.

/\

s N /
5. T NI

T
7 \6/5\/

descriptor: [010.3"'1°°0%%]

I1-5.3.2.3.3 Cuerpos

El descriptor del cuerpo consiste de corchetes cuadrados encerrando, en el orden de
prioridad, los descriptores nodales de cada mddulo en paréntesis y citados como si ellos
fueran grafos aislados. Entre los descriptores de los mddulos se indican los localizantes de
los nodos unidos a los modulos. Estos localizantes se separan por una coma y se referencian
por su numeracion secuencial definitiva cuando se considera el cuerpo completo.

Ejemplos:

1.
/.__.\ L7 o/ \T
\.___./ 15\,/‘

2.

descriptor: [(06.1 1 :9(06.1 1]

Los descriptores para ambos modulos se obtienen como si el médulo fuera un grafo
aislado. El nodo mas alto en el mddulo principal tiene el localizante 7. El localizante mas
bajo (ocho) del segundo modulo estd ubicado en la cabecera del puente tal como es
requerido por las reglas de numeracion y no esta en el nodo donde los modulos estan unidos
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entre si. Asi es posible inferir del descriptor que las dos partes de la moléculas son
idénticas, pero unidas una a otra en localizaciones respectivas distintas.
3.

4
I N

o< 1.6 11._.10 2.\:/. ® 2.2
v ./ \0L042 \09 / \. “

—e L] ® 21
! / \ / 8 7 \ !
18 T4 ‘e o o 24
19 13 14 25

descriptor: [(06)1:7(2):8:9(06)12:15(05)17:20(1)7:21(95)]

I1-5.3.3 Construccion del nombre
I1-5.3.3.1 Consideraciones generales

Cuando se nombra un compuesto es importante decidir que partes de la molécula
deberian incluirse en el esqueleto nodal. Todas las otras partes se nombraran como
ligandos.

Si el esqueleto nodal consiste solamente de la cadena o el anillo principal, los
compuestos se nombran siguiendo la nomenclatura derivada para las cadenas sencillas y los
compuestos monociclicos (ver Seccion 11-5.2).

Si el esqueleto nodal estd compuesto de una estructura aciclica ramificada, el
compuesto se llama catena precedido de un prefijo multiplicativo tal como di-, tri-, etc. para
indicar el nimero de ramas en la molécula. Las especies cationicas se llaman cetenio y las
especies anionicas catenato.

De manera analoga un compuesto policiclico neutro se denomina ciclo precedido de
un prefijo multiplicativo di-, tri-, etc. para indicar el nimero de anillos en la molécula. Las
especies catidnicas se llaman ciclio y las especies anionicas ciclato.

Si hay tanto modulos ciclicos como aciclicos en la molécula, el compuesto se llama
catenaciclo (los nombres se citan en orden alfabético) con ambas partes del nombre
precedido por un prefijo multiplicativo apropiado.

Ejemplos:
1.

tricatena
2.

N

N

.\./0\.
diciclo



96

3.
./.\./.\ [ ] L] L ]
'\./‘\-/ .
tricatenadiciclo

Como el descriptor nodal sélo indica el arreglo geométrico de los atomos, es
necesario establecer univocamente la identidad quimica de cada nodo. Siguiendo la practica
introducida para las cadenas inorganicas y los compuestos monociclicos, se nombran a los
atomos esqueletales formando la estructura nodal modificando los nombres de los grupos
sustituyentes dados en la Tabla II-5.1. Todos los atomos o grupos de 4tomos que no son
considerados como parte de la estructura policiclica se nombran como ligandos.

I1-5.3.3.2 Ligandos

En principio, todos los atomos en la molécula se pueden tratar como parte de la
estructura nodal. Sin embargo, los nombres resultantes seran bastante engorrosos como
para ser de uso practico. Entonces es preferible nombrar algunos 4tomos o grupos de
atomos como ligandos unidos al esqueleto nodal.

Hay atomos o grupos de atomos que usualmente son considerados como ligandos en los
compuestos de coordinacion. Algunos ejemplos de ligandos tipicos se dan en la Tabla II-
5.2. Para un tratamiento mas detallado, ver Capitulo I-10 de la Nota 5b. También es
permisible nombrar alguna parte de la molécula como un ligando si se considera
conveniente en situaciones especificas. Sin embargo, hay dos restricciones en el uso de los
ligandos en la estructura nodal:

(a) Todos los ligandos deben ser monodentados.

(b) La cadena principal en los mddulos aciclicos s6lo pueden ser determinados por un
ligando si éste es un a&tomo de hidrogeno o un fragmento orgénico.

Ligando Nombre Ligando Nombre

F fluoro CH; metil

Cr cloro CH;CH, etil

Br bromo CH;3;CH,CH,; propil

I yodo (CH;);C 1 1-dimetiletil
CO carbonil CsHs ciclopentadienil
NCO™ cianato CeHs; fenil

Ph;P trifenilfosfano

Tabla II5.2 Ejemplos de ligandos tipicos (Nota 5j)

11-5.3.3.3 La construccion del nombre
El nombre consiste de las siguientes partes:

Nota 5j : Ver Tablas I-1°.1, 1-10.2, I-10.3, I-1°.4 y la Seccion F10.9 de la Nota 5b para ejemplos adicionales.
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(a) Ligandos listados en orden alfabético completo con sus localizante secuenciales
definitivos.

(b) Atomos esqueletales formando la estructura nodal listados en orden alfabético junto
con sus localizantes secuenciales definitivos cuando es necesario.

(c) El descriptor nodal entre corchetes cuadrados.

(d) El designador catena, ciclo o catenaciclo para moléculas neutras, catenio, ciclio o
catenaciclcio para cationes y catenato, ciclato o catenaciclato para aniones, precedido
por prefijos muiltiplicativos apropiados.

I1-5.3.3.3.1 Compuestos aciclicos ramificados

Ejemplos:
7 6 5 4 3 2 1
T
H S‘i Si Si Si Si P=—0
Ll b
/N
Cl Cl
10 9

2,2,3,3,4,5,5,6,6,7,7,7-dodecahidrido-9,10-diclori-1-o0xi-2,8-difosfi-3 ,4,6,7—pentasili—[7.24]
dicatena

Seria preferible enfatizar en el nombre que dos dtomos de cloro unidos al P(8) son
idénticos. Entonces el nombre deberia ser: 8,8-dicloro-2,2,3,3,4,5,5,6,6,7,7,7-dodecahidro-
1-oxi-2,8-difosfi-3,4,6,7-pentasili-[ 7. 14]dicatena.

I1-5.3.3.3.2 Compuestos policiclicos
Ejemplos:

1
SN
/ \ \
S 138 S4
\ / /
S\S/];J\S/S

1,7-diazi-2,3,4,5,6,8,9,10,11,12,13-undecasulfi-[012.1""]diciclo, 6
1,7-diaziundecasulfi-[012.1""]diciclo

Como el compuesto solo contiene nitrogeno y azufre, no es necesario indicar los
localizantes de todos los atomos de azufre. So6lo son necesarios los localizantes de los dos
atomos de nitrogeno.

2.
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1-fluoro-2,4,5,7-tetrametil-3,3,6-trioxo-2,4,5,7-tetraazi-6-carbi- 1 -fosfi-3-sulfi-
-[04.3""1diciclo.

El fésforo posee localizante 1. Como la estructura nodal comprende solamente siete
atomos formando dos anillos con otros grupos nombrados como ligandos, no es posible
seleccionar al anillo principal sin ambigiiedades considerando sélo el grafo de la molécula.
La seleccion del anillo principal se determina por el hecho de que el azufre es prioritario
respecto del carbono de acuerdo a la secuencia de prioridades de los elementos (ver Tabla
II-1).

4.

1,3,3,5,7,7,9,11,11-nonacloro-2,4,6,8,10,12,13-heptaazi-1,3,5,7,9,1 1 -exafosfi-
-[012.1'°0%P]triciclo

1,3,6,8,1,13,16,18-octaboriexadecasulfi-[020.1 LI8p3.61 811 13’lé]pentaciclo
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6.
H
Me | Me
N lg
Me—Si Ph 7 Si—Me
‘S'
SN//;\ 1
F
Me—Si 3 _Si—Me
4’\N/
Me | Me
H

9-fluoro-3,7-dihidro-2,2,4,4,6,6,8,8-octametil-9-fenil-1,3,5,7-tetraazi-2,4,6,8,9-pentasili-
-[08.1']diciclo

11-5.3.3.3.3 Cuerpos
Ejemplos:

l.

5
Cl—il’—gl\‘l)h sN—R——Cl
4 N/ N Pl__p// \N 10
\ / 7 \ /
Cl—=P=N, | N=—P—ClI
| Ph 2
Cl Cl
3.,3,5,5,9,9,11,11-octacloro-1,7-difenil-2,4,6,8,10,12-exaazy-1,3,5,7,9,11 -exafosfi-
-[(06)1:7(06)]diciclo

Las dos moléculas son idénticas y en consecuencia pueden actuar como un modulo
principal. Sin embargo, consideremos un caso donde el P(7) se sustituye por As:

?] (l‘,l
5 6 9
Cl—P—NPh  eN—P—(I
7 N 7N
4N P—As N 1o
\ / 7|\ /
Cl—3P:N2 | Nl,:PFCI
I Ph " |
Cl Cl

3.,3,5,5,9,9,11,11-octacloro-1,7-difenil-7-arsi-2,4,6,8,10,12-exaazy-1,3,5,9,11-pentafosfi-
-[(06)1;7(06)] diciclo.

De acuerdo a la nomenclatura nodal general (Nota 5d), cualquier anillo puede constituir el
modulo principal, pero el fosforo tiene prioridad sobre el arsénico de acuerdo a la Tabla II-
1, y ello detemina la numeracion.
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2.
S—S—Ss 18 §—S—S§
I | 9 10 | I
5? 1 l—S—S—-ITJn ?15
S—S—S S—S—S§
1,11-diaziexadecasulfi-[(08)1:9(2)10:11(08)]catenadiciclo
3.
\ / \ /
B—N B—N
/ \ / \
H—N 7B—N! B—H
\ / \ /
B—N B—N
/ \ /6 N\
H H H H

2,3,4,5,6,8,9,10,11,12-decahidro-1,3,5,8,10,12-exaazi-2,4,6,7,9,1 1 -exabori-
-[(06)1:7(06)]diciclo

Los dos modulos difieren s6lo en sus punto de union. El moddulo principal se
determina de acuerdo a la mayor prioridad del nitrégeno respecto del boro en la secuencia
de prioridad de elementos.

11-5.3.3.3.4 Compuestos tipo jaula

El descriptor nodal establece una conectividad, pero no la geometria de la molécula.
La mayoria de los compuestos policiclicos inorganicos forman estructuras de jaula (o caja).
Si la jaula es relativamente abierta y de baja simetria, es aconsejable usar el presente
método que involucra el uso de descriptores nodales.

Ejemplo:
1.
1
.S
SS [N
A SN/
6N N“/
NI
-- 3
S_
S

Esta molécula a menudo se considera como un compuesto monociclico simple.
Entonces se puede nombrar como 2,4,6,8-tetraazi-1,3,5,7-tetrasulfi-[8]ciclo o 2,4,6,8-
-tetraazi-1,3,5,7-tetrasulfi[08]ciclo.

Sin embargo, hay una interaccion significante entre los atomos de azufre y en
consecuencia en algunos casos puede ser preferible nombrar al compuesto como una jaula
en vez de un monociclo simple: 2,4,6,8-tetraazi-1,3,5 ,7-tetrasulﬁ-[08.01’503’7]triciclo.

Las jaulas de borano de baja simetria constituyen un area particularmente util de
aplicacion para la nomenclatura del descriptor nodal incorporada con el anillo y la cadena.

Ejemplos:
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3,3,7,7,8,8-exahidro-1,3,5 ,7—tetrabori—2,4,6—trihidroni—8—fosﬁ—[08.01’5 ]diciclo

El hidrogeno tiene precedencia respecto del fosforo de modo que determina la
direccion de la numeracion del anillo principal. Mientras que los atomos de hidrogeno que
puentean podrian ser nombrados como ligantes puentes, ellos pueden ser convenientemente
incorporados en la estructura nodal.

3.
PMe;s

Y H
) / A —
>]; \B/-—\H
H \ 5 H/4\ ’

6H——_?\H H
H

2,4,4,5,5,7,7-heptahidrido-1,2-bis(trimetilfosfano)-1,2,4,5,7-pentabori-3,6-dihidroni-
-[04.3"10%%0>"]tetraciclo.

La estructura nodal consiste de dos anillos equivalentes de cuatro nodos. El anillo
principal se selecciona mediante la consideracion de los ligandos (PMe; es prioritario

respecto del H).

4.

1,2,2,4,6,7,8,8,9,9,10,10,11,11-tetradecahidro-8,11-diazi-1,2,4,6,7-pentabori-9,10-dicarbi-
-3,5-dihidroni-[(06.0"0%*0%%)1:7(05)]pentaciclo
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Si la estructura de jaula posee alta simetria, la descripcion de la estructura por el
descriptor nodal es mas problematica, mientras que es posible dar un nombre Unico a tal
molécula, la visualizacion del compuesto como una jaula simétrica poliédrica no es
sencilla.

Ejemplos:
5.

Sn

AV

Sn
3

pentaes‘[ani—[05.01’301’402’402’5 |pentaciclato(2-)

4+

/ Te
4 Te
\
5Te

exateluri-[06.0'°0%° 04’6]tetraciclio(4+)

e
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En general, si la estructura posee un poliedro de n caras, el compuesto sera
nombrado como una entidad policiclica consistente de n-/ anillos. En muchos casos, sin

embargo, las jaulas de alta simetria se nombran mejor como racimos.

11-5.3.3.3.5 Especies ionicas y ligandos.

Los nombres para los iones pueden ser convenientemente derivadas de las
correspondientes moléculas neutras modificando los nombres catena y ciclo. El nimero de

carga de las especies se indican entre paréntesis al final del nombre.

Ejemplos:
1.

2+

2,4,7,9-tetraazi-1,3,5,6,8,10-exasulfi-[010.0'°0% ' Jtriciclio(2+)

a
As
W\
S

S 2
|

As
3
4S/ \S 2

\s o/

/As—A\s
A ~—~
6 S/7 \S Ss

Sio

3,7-disulfido-1,3,5 ,7—tetraarsi—2,4,6,8—tetrasulf"1—[08.01’5 ]diciclato(2-)
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4.

S 2+
=87 S g
N ;oSS

S S |

S g g 198
=g q —é/

8 \S’ \S/lz 13

nonadecasulfi-[(07)1:8(5)12:13(07)]catenadiciclio(2+)

Cuando se desee, la localizacion de la carga se puede expresar por su localizante
nodalantes de la terminacion —io o —ate. Las cargas que no estan localizadas en la estructura
nodal no se pueden indicar. En consecuencia, si las localizaciones de las cargas son
necesarias, todos los 4&tomos pertinentes deben ser incluidos en la estructura nodal.

5.

Considérese el 16n del ejemplo 3 de esta seccion. Para indicar la localizacion de las cargas
el esqueleto nodal se deben incluir dos modulos aciclicos y uno policiclico: 1,3,5,7-
-tetraarsi-2,4,6,8,9,10-exasulfi-[(08.0')3:9(1)7:10(1)]dicatenadicicl-9,10-ato(2-).  Notese
que la terminacion —ato no implica que el mddulo ciclico lleva la carga. Las localizaciones
de las cargas son dadas sin ambigiiedad por los localizantes nodales difinitivas.

La construccion del nombre del ligante sigue los principios introducidos en el
Capitulo I-10 de la Nota 5b. Los nombres de los ligandos catidonicos y neutros son idénticos
a los nombres de las especies libres, pero los nombres de las especies anionicas se
modifican sustituyendo la terminacion —ate por la terminacion —ato. El donor indicado debe

ser una parte del esqueleto nodal.
6.

1-0x0-2,4,6,8,9-pentaazi-1,3,5,7-tetrasulfi-[08.1 1’501’503’7]‘[etraciclato( 1-)
Cuando el atomo donor O(10) se indica, el esqueleto nodal debe consistir de dos modulos:
2,4,6,8,9-pentaazi-10-oxi-1,3,5,7-tetrasulfi-[(08.1 901,503 ,7)1:10(1)]catenatetracicl-10-ato
7.
H

PPh3

sH /4\

1,2,4,6,8—pentahidro—1,2,4,6,8—pentabori—3,5,7—trihidroni—[08.01’401’602’404’606’8]exacic1—2,8—
-atobis(trifenilfosfano)cobre(I)
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Este compuesto también se puede nombrar como un compuesto de coordinacion
considerando a la caja de borano como un ligando.

11-5.3.3.3.6 Compuestos de coordinacion.

En ciertos casos es preferible nombrar la entidad de coordinacién completa como un
compuesto policiclico. Esta apoximacion es particularmente 1util para nombrar a los
complejos polinucleares con ligandos puramente quelantes o de puentes.

Ejemplos:
1.
1,
s/ 9\ ! / T
1 -niqueloctasulﬁ- [05.41’1]diciclat0(2-)
2.
9 o
\\ f\ AN 1/ NS
/10 / \S /
1,8.diferridodecasulﬁ-[06.3l 158 $Jtriciclato(2-)

3.

Za

I\S_S-"Tl

=g

1,1,4,4-tetrakis(ciclopentadienil)-1,4-dititani-2,3,5,6,7,8-exasulfi-[06.2 ! ’4] diciclato(2-)
4,

13 As——=u$ 20 19 18 Sm—TRAS 7

,S\ . /S()
14 AS\S/ \

As
1 s/ 5
\ 15 17 /

25\8/54
3

9,11-dioxo-1,5,7,13-tetraarsi-9,11-dimolibdi-tetradecasulfi-
-[014.3"°1721%H1 1118 0% Mexaciclato(2-)
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Los compuestos de coordinacion polinucleares también pueden ser tratados como
compuestos policiclicos. Sin embargo, debe recordarse que como en el caso de los
compuestos en jaula no metdlicos el descriptor nodal no da indicacion alguna de la
geometria del racimo; ¢l s6lo define la conectividad.

Ejemplo:
5.

¢ 0C/ .
OC—/=Co—\—

S

1,1,2,2,2,3,3,5,5-nonacarbonil-4,6,7-trioxo-4,6,7-tricarbi-1,2,3,5-tetracobalti-
-[06.1'20'20'°0*°0*]exaciclo

I1-5.4 CONCLUSION

Este capitulo presenta un nuevo método aditivo para nombrar cadenas inorganicas y
compuestos tipo anillo inorgdnico. Aunque el mismo se puede aplicar a cualquier especie
molecular, su uso esta principalmente orientado a compuestos que estan constituidos
principal o exclusivamente por dtomos distintos al carbono. La aplicacion del descriptor
nodal permite designar compuestos policiclicos y cadenas ramificadas complicadas asi
como compuestos consistentes de modulos ciclicos y aciclicos. La seleccion del esqueleto
nodal hace posible comparar estructuramente especies analogas independientemente de sus
identidades quimicas.

El método es particularmente apropiado para compuestos tipo anillos y cajas de baja
simetria y toda vez que es importante establecer la conectividad entre los 4tomos. Para
cajas y compuestos polinucleares de coordinacion de alta simetria es necesario el uso de
descriptores estructurales mas exactos.
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II-6 COMPUESTOS DE INTERCALACION DE
GRAFITO

CONTENIDOS

II-6.1 Consideraciones generales
II-6.2 Vocabulario
I1-6.2.1 La reaccion
I1-6.2.2 La lamina intercalada
[1-6.2.3 Las laminas de carbono
11-6.2.4 Jaulas
[1-6.3 Clasificacion de los compuestos de intercalacion grafiticos
11-6.3.1 Compuestos donores y aceptores
I1-6.3.2 Sales de grafito
1-6.3.3 Compuestos binarios, ternarios, cuaternarios, etc.
I1-6.3.4 Compuestos de multi-intercalacion
II-6.3.5 Heteroestructuras
I1-6.4 Descripcion no basada en la formula de compuestos de intercalacion grafiticos
[I-6.5 Formulacion de compuestos de intercalacion grafiticos
I1-6.6 Notacion estructural
I1-6.6.1 Descripcion de la secuencia de empaquetamiento
[I-6.6.2 Descripcion del reticulo cristalino
I1-6.6.3 Descripcion de la capa epitaxial
I1-6.6.4 Simbolos para varias distancias

I1-6.1 CONSIDERACIONES GENERALES

En los compuestos de intercalacion de grafito hay muchas estructuras variadas y
complejas. Las siguientes recomendaciones estan disefiadas para cubrir la mayoria de los
casos (Nota 6a).

Varios tipos de compuestos derivan del grafito. Se pueden distinguir compuestos
que tienen especies unidas por enlaces bielectronicos covalentes a los atomos de carbono, y
compouestos en los cuales hay una transferencia de carga hacia o desde laminas grafiticas
(ver Seccion 11-6.3) de la estructura de grafito. Las especies (atomos, iones o moléculas)
estan, en ambos casos, insertos entre las hojas de carbono. Esto resulta en una expansion
mas o menos pronunciada que puede ser detectada por difraccion de rayos X y que tiene
lugar en una direccion perpendicular a las hojas carbonosas.

Necesariamente, las capas de carbono pierden su planaridad en el caso de la union
covalente y se convierte en una estructura de capa plegada. Los enlaces covalentes estan
formados por reacciones entre grafito y elementos o grupos de alta electronegatividad,
como por ejemplo, fluor (que da fluoruros grafitados), oxigeno o grupos hidroxilos (que
dan o6xido de grafito, también denominados 4acidos grafiticos), etc. La ruptura de la

Nota 6a : Ver también A. D. McNaught and A. Wilkinson, Compendium of Chemical Terminology,
Blackwell Scientific Publications, Oxford, 1997; Recommended Terminology for the Description of Carbon
as a Solid, Pure Appl. Chem., 67, 473 (1995).
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densidad electronica m generalmente conduce a un decrecimiento drastico de conductividad
eléctrica.

En el caso de la interaccion de transferencia de carga, las hojas de carbono retienen
su estructura planar (aparte de la posible presencia de defectos locales) atin cuando el
material huésped se encuentra en los intervalos de intercapas expandidas de la estructura
anfitriona. Los compuestos asi formados se denominan compuestos de intercalacion de
grafito. La interaccion electronica con las hojas de carbono de grafito de la estructura
anfitriona conduce en general, a un marcado aumento de la conductividad eléctrica en al
plano, aunque esto puede ser contrabalanceado por la presencia de defectos originalmente
presentes o formados durante el proceso de intercalacion. Aun cuando esto no esta
suficientemente reconocido en la literatura, deberia tenerse en cuenta que, en general, estos
compuestos de intercalacion grafiticos tienen un rango mas o menos amplio de
COMpOSiCIONes y son compuestos no-estequiomeétricos.

El término compuesto(s) de intercalacion grafitico se ha abreviado como GIC en la
literatura sajona. A los fines de evitar confusiones en las busquedas por computadora, es
recomendable que se evite esta abreviatura porque IC generalmente se emplea para circuito
integrado.

11-6.2 VOCABULARIO
I1-6.2.1 La reaccion

El término intercalacion se usa para describir el proceso total por el cual se forma
un compuesto sin pérdida de la planaridad de las laminas de atomos de carbono, con
heterodtomos o moléculas localizadas entre las hojas originales de carbono, etc., tal como
se describe en la Seccion 11-6.1 previa. El proceso inverso, es decir, la pérdida de algunas o
todas las especies intercaladas, por los medios que sean, se denomina de-intercalacion o
desintercalacion.

11-6.2.2 La capa intercalada

En la quimica de la intercalacion grafitica el término intercalado se debe referir al
huésped (por ejemplo, potasio o bromo) y no a la especie anfitriona (grafito).
Consecuentemente, la descripcion "potasio (o bromo) intercalado en grafito" es correcta,
pero no lo es "grafito intercalado". El tiempo verbal intercalante no se deberia usar para
describir un estado sino un proceso, por lo cual "potasio intercalante" describe a los atomos
que estan reaccionando con grafito para llegar a ser finalmente "potasio intercalado". Para
prevenir posibles ambigiliedades, el sustantivo intercalante se debe evitar. Sin embargo, por
analogia con una recomendacion de [IUPAC (Nota 6b), intercalado puede ser empleado para
describir el huésped intercalado en el reticulo huésped.

I1-6.2.3 Las capas de carbono

El término grafito designa a un mineral tanto como a la estructura cristalina de todas
las formas del carbono elemental. En el grafito, las hojas planares de atomos de carbono,
con cada atomo unido a tres vecinos en una estructura no compacta tipo panel, estan

Nota 6b : Comparar con el tdmino "adsorbato" en "Definitions, Terminology and Symbols in Colloid and
Surface Chemistry". Pure & Appl.Chem. 31, 577 (1972), Seccién 1.1.4;54, 2201 (1982) Seccion 1.2.1.



109

apiladas regularmente con un orden tridimensional (Nota 6c). El término "carbono
grafitico" solo es aplicable a materiales que dan origen al menos a una modulacion de las
reflexiones Ak en la difraccion de rayos X. Entonces no es correcto hablar de laminas de
grafito con el significado de hojas sencillas bidimensionales. Aun los términos capa de
carbono y hoja de carbono son inapropiadas.

El sufijo —eno se emplea para los hidrocarburos policiclicos aromaticos fundidos,
aun cuando la raiz del nombre es de origen trivial, como: naftaleno, antraceno, coroneno,
etc. Una capa simple de estructura grafitica se puede considerar como el miembro final de
esta serie y el término grafeno deberia usarse para designar a las capas individuales de
carbono en los compuestos de intercalacion grafiticos.

11-6.2.4 Escalones

Una peculiaridad de los compuestos de intercalacion grafiticos es su tendencia a
formar estructuras regularmente empaquetadas en las cuales lo intercalado se encuentra
solamente en una fraccion del espacio entre las hojas del grafeno. En un compuesto
formado en una primera etapa de intercalacion (st.1), las capas simples de grafeno se
alternan regularmente con capas sencillas de especies intercaladas (las ultimas puede ser de
mas de un atomos de espesor). En un compuesto formado en una segunda etapa de
intercalacion (st.2), tercera (st.3), etc., dos, tres, etc. capas de grafeno separan dos capas
sucesivas del intercalado.

000000 000000 <« capas intercaladas -» 000000

000000  --------—---- <« capas intercaladas -» OOOO00O
000000 e

000000

escalén 1 escalén 2 escaléon 3

De acuerdo con las reglas aceptadas (Nota 6d), la unidad que forma un polimero por
una sucesion continua, se denomina unidad repetitiva constitucional (CRU) (ver también
Capitulo II-7). Por analogia, la secuencia de hojas de una etapa, tal como se mostrd6 mas
arriba, deberia ser la CRU de un compuesto de intercalacion de grafito.

En otro modelo estructural, los compuestos de segunda, tercera, etc. etapas, se
caracterizan por el hecho de que el area sobre la cual se encuentra la capa de especies
intercaladas entre pares de capas de grafeno sucesivas, es la mitad, un tercio, etc. del area
interlaminar. (Nota 6e).

En contraste con los compuestos de intercalacion producidos por otras especies tal
como el TaS,, se han observado un alto namero de etapas (10, 11, etc.) con compuestos de
intercalacion de grafito, asi como compuestos con numeros fraccionarios de etapas (en los
cuales, por ejemplo y con referencia al primer modelo estructural descrito previamente, dos

Nota 6c¢ : Ver Intrernational Committee for Characterisation and Terminology of Gbon: First Publication of
30 Tentative Definitions, Terms No.3 and 6;Carbon, 20, 445 (1982).

Nota 6d : Basic Definitions of Terms Relating to Polymers, 1974 Pure Appl. Chem. 40, 477 (1974).

Nota 6e : A. Hérold, Crystallochemistry of Carbon Intercalation Compounds, in Intercalated Layered
Materials (F. Lévy, ed.), D. Reidel, Dordrecht, 1979, pp.323421 (en particular ver pagina 400).
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0 mas espacios intercapas contienen al intercalado) o con niimeros medios de etapas. En
tales casos, se deberia dar una descripciébn y una explicacion completas en el texto.
Asimismo, se deberia hacer una clara distincion entre estos casos y fallas de empaquetado
ocasionales.

I1-6.3 CLASIFICACI(’)N DE LOS COMPUESTOS DE
INTERCALACION GRAFITICOS

I1-6.3.1 Compuestos donores y aceptores

En los compuestos de intercalacion de grafito, las capas de grafeno donan electrones
o los aceptan de las especies intercaladas. Sin embargo, ahora generalmente se acepta que
la descripcion del intercambio electronico en estos compuestos deberia especificarse desde
el punto de vista de las propiedades donoras o aceptoras de las especies intercaladas en vez
que desde la perspectiva de las capas del grafeno, tal como es costumbre con los
semiconductores dopados. Asi, el potasio-grafito es entonces un compuesto de intercalacion
grafitico donor, mientras que el bromo-grafito o pentafluoruro de arsénico-grafito o grafito-
sulfato de hidrégeno son compuestos aceptores.

Para el caso de los compuestos grafiticos de intercalacion en los cuales distintas
especies localizadas en regiones especificas del espacio interlaminar soportan cargas de
signos opuestos, se puede emplear la descripcion de compuesto de intercalacion mixto
donor-aceptor.

La extension de la transferencia de carga frecuentemente se ha definido por la
fraccion de especies intercaladas llevando una carga. Esta practica es desaconsejada en
vista de la naturaleza no estequiométrica de los compuestos de intercalacion de grafito.
Asimismo, en muchos casos las capas del intercalado se sabe que difieren en orden y
densidad. Entonces es recomendable que la transferencia de carga sea definida por la carga
media aceptada o donada por dtomo de carbono de la capa de grafeno. Sin embargo, debe
tenerse en cuenta que en etapas mayores la segunda, la mayor parte de la carga puede estar
concentrada sobre las capas del grafeno inmediatamente adyacentes a las capas
intercaladas. Los autores deberian especificar como se define el valor de la carga
transferida.

11-6.3.2 Sales de grafito

Siguiendo el uso establecido desde hace bastante tiempo, el nombre sal de grafito
puede ser dado a una subclase de compuestos aceptores de formula C,, X'n HX, en el cual
HX representa una molécula de un 4cido de Bronsted. Este nombre refleja el hecho de que
estos compuestos se sabe que contienen iones discretos, tales como HSO, 6 NOs', lo cual
es evidente a partir del método de preparacion que involucra la intercalacion de las capas
del grafeno por medios quimicos o electroquimicos en presencia del acido. El espacio entre
los aniones en las capas intercaladas esta llena de moléculas del &cido.

De igual manera, los compuestos que contienen capas catidnicas intercaladas, con
las capas del grafeno negativamente cargadas, han sido llamadas grafitidos, de acuerdo con
las recomendaciones aplicables a los nombres de sales de aniones no complejos. En vista de
los argumentos desarrollados en la Seccion I1-6.2.3, el nombre grafenido seria mas
apropiado.
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I1-6.3.3 Compuestos binarios, ternarios, cuaternatios, etc.

El orden de un compuesto de intercalacion grafitico indica el nimero de
componentes en el mismo: compuestos binarios son aquellos que contienen una sola
especie quimica ademas del carbono en el grafito original, es decir, en la cual el nimero
total de especies es dos. En relacion a este punto, los iones derivados de un atomo neutro
intercalado y co-intercalado con ¢l (como en las sales de grafito de la Seccion 11-6.3.2) no
se consideraran como especies quimicas distintas. Los compuestos de intercalacion
grafiticos ternarios, cuaternarios, etc. contienen respectivamente dos, tres, etc. especies
quimicas diferentes ademas del carbono original del grafeno.

11-6.3.4 Compuestos de multi-intercalacion

El término compuesto de bi-intercalacion describe a un compuesto de intercalacion
grafitico ternario en el cual dos huéspedes ocupan espacios interlaminares separados de la
estructura del anfitrion.

Por ejemplo:

000000

000000

Esta nomenclatura se aplica, con modificaciones apropiadas, a compuestos en los
cuales tres, cuatro, etc. huéspedes diferentes ocupan espacios interlaminares sucesivos de la
estructura del anfitrién, formando compuestos de tri-intercalacion, tetra-intercalacion, etc.
Estos términos no se aplican a las soluciones sé6lidas con una especie huésped en las capas
intercaladas de otra especie de huésped.

11-6.3.5 Heteroestructuras

Algunos intentos al preparar compuestos ternarios dan como resultado la formacion
de dos fases, verificables por la presencia de sus respectivos patrones de difraccion de rayos
X. Como los dominios individuales son de dimensidn microscdpica la separacion mecanica
de las dos fases estd excluida por lo cual estas mezclas pueden ser descriptas como
heteroestructuras.

I1-6.4 DESCRIPCION NO BASADA EN LA FORMULA DE LOS
COMPUESTOS DE INTERCALACION GRAFITICOS

El nombre de un compuesto de intercalacion de grafito esta formado por la
combinacion del nombre grafito con el nombre de la sustancia intercalada, separados por un
guidn largo. Si es necesario, se pueden agregar la composicion y la etapa entre paréntesis.
El nimero de oxidacion de un elemento se puede especificar. En una descripcion no basada
en la férmula, la costumbre es poner primero a la especie intercalada huésped, sea donora o
aceptora. En algunos casos (especialmente con las sales de grafito), es recomendable que el
nombre grafito se coloque primero (vide infra), sin guidn entre €1 y el nombre del anion.
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Ejemplos:

litio-grafito (1/6, st.1)

potasio-grafito (1/24, st.2)

monocloruro de yodo-grafito (x1/8, st.2)
cloruro de hierro (III)-grafito (=1/18)
grafito tetracloroaurato(III)

Nk W=

Los compuestos pueden exhibir un rango considerable de composiciones y la
constitucion exacta solo deberia darse cuando la muestra bajo consideracion se ha
analizado. Similiarmente, las dudas respecto del valor exacto del numero de escalones
hacen que no se de este dato.

En los compuestos ternarios que contienen moléculas co-intercaladas que solvatan al
anion o al cation entre las capas del grafeno, los nombres de las moléculas siempre son
colocados luego de las especies solvatadas.

Ejemplos:
6. potasio-benceno-grafito (1/2, 2/24, st.1)
7. grafito tetrafluoroborato-tetrahidrofurano

I1-6.5 FORM'ULACI(')N DE LOS COMPUESTOS DE
INTERCALACION GRAFITICOS

Las formulas deberian especificarse sélo si son conocidas con precision, por lo que
en cualquier otro caso es preferible la descripcion no basada en la férmula, tal como
potasio-grafito (st.2). Asimismo, no se deberia dar el nimero de la etapa si la misma esta
indefinida.

El constituyente electropositivo debe ser colocado primero en la formula, de
acuerdo a las recomendaciones de la Seccion 1-6.4.1.2 (Nota 6f).

Ejemplos:

1. SrCe(st.1) estroncio-grafito (1/6, st.1)
2. FeC4Cl; (st.2) Cloruro de hierrolll)-grafito (1/14, st.2)

En los compuestos ternarios o de mayor orden, los constituyentes similares aparecen en la
formula en orden alfabético del simbolo quimico.

Ejemplo:
3. Cs; xKCg (st.1)  cesio-potasio-grafito (st.1)

Con los iones solvatados, el simbolo de las moléculas solvatantes sigue al del i16n

Ejemplos:
4. Ba(NHj3),5C109 (st.1) bromo-amoniaco-grafito (1/1.5/10.9 st.1)

Nota 6f : Nomenclature of Inorganic Chemistry, Recommendations 1990 , Blackwell Scientific Publications,
Oxford, 1990.
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5. Cy4 [PF4](thf),  grafito-exafluorofosfato-tetrahidrofurano
También es posible especificar las moléculas intercaladas luego de un punto central.

Ejemplo:
6. C, [PFe] .nthf

La bi-intercalacion (es decir, cuando hay diferentes especies intercaladas en distintos
espacios entre capas) deberian ser aparentes en la formula.

Ejemplos:
7. TICy25Br3,.TIC5Cl3 6 (st.1) bromuro de talio-cloruro de talio-grafito (st.1)

8. CsCg.KyHysCs (st.1) cesio-hidrégeno-potasio-grafito (st.1)

Es deseable que cualquier no-estequiometria de los compuestos de intercalacion
también se exprese en la formulacion. Asi, K;Cs implica que algunos de los atomos de
potasio faltan en las capas bidimensionales intercaladas de KCs. Una estructura mensurable
implica necesariamente un numero entero de atomos de carbono y si, por ejemplo, x = 0.1
en K, Csg, seria incorrecto dar la formula KCgg. De igual manera, la formula NiCi;,Cly
implica (i) que hay un exceso de cloro con respecto a la estequimetria entera CI/Ni = 2, y
(i1) que no existe una relacion entera para el nimero de atomos de C para cada atomo Ni en
el cloruro de niquel(Il)-grafito. Entonces, las capas inercaladas de NiCl, no son
conmensurables con respecto a las capas de grafeno.

Sin embargo, deberia reconocerse que no siempre es posible indicar sin
ambigiliedades por medio de una formula quimica si una dada estructura es conmensurable
0 no con las capas del grafeno. Ademas, surge una ambigiiedad a partir del uso de los
indices no enteros en las formulas. Mientras que el indice 0.8 en Liy3Cs significa que sélo
el 80% de los sitios de Li en la primera etapa del derivado litio grafito estan ocupados, el
mismo indice en K(furano),sCs da el contenido maximo actual de las moléculas de furano
porque éstas ocupan todo el espacio disponible, y no el 80% del mismo. Si la informacion
adecuada estd disponible, el tipo de defecto responsable de la estequidmetria no entera se
puede indicar usando la notacion estandar, es decir, V' para vacancias e i para intersticios
(Seccion 1-6.4.2 de la Nota 6e).

11-6.6 NOTACION ESTRUCTURAL
I1-6.6.1 Descripcion de la secuencia de empaquetamiento

En la forma exagonal del grafito, las capas del grafeno estdn empaquetadas de manera
tal que todas las capas pares desplazadas con respecto a las capas impares por un tercio del
parametro cristalografico, tal como se refleja en la notacion ABAB ......... De igual forma,
las capas de grafeno en distintas posiciones relativas se pueden indicar por las letras
mayusculas (A, B, C, ....). Para las capas intercaladas, se deberia hacer una distincion entre
los dos casos siguientes:

e para capas comensurables en la epitaxis de las capas del grafeno, se pueden usar
letras griegas minusculas (¢, S, 7 ...) para distinguir entre capas individuales.
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e las capas no comensuradas o desordenadas se pueden identificar cony (chi) o & (xi).

Asi, la estructura del LiCq (st.1) se describe como CaCaCa..., mientras que KCg (st.1),
mas correctamente formulado como (KCg)4 (st.1) se describe como CaCBCyC3.

I1-6.6.2 Descripcion del reticulo cristalino

La simetria del reticulo cristalino de una dada etapa se puede indicar por el sistema
Gard modificado (Nota 6g) (ya usado para otros politipos), con un numero arabigo y una
letra mayuscula precediendo la formula quimica. El simbolo numérico indica el nimero de
las unidades repetitivas constitucionales (CRU) en el periodo identificatorio, y la letra
indica la simetria (H = exagonal, 7 = trigonal con indice de Bravais exagonal, R = trigonal
con reticulo de Bravais romboédrico, O = ortorrémbico).

Ejemplos:

1. 1H-LiCq (st.1) secuencia de empaquetado AaAaA....

2. 2H-KCy4 (st.2) secuencia de empaquetado AByBAy...

3. 3R-CsCs (st.1) secuencia de empaquetado AaAyA....

4. 40-KCs (st.1) secuencia de empaquetado AaABAYAS...

11-6.6.3 Descripcion de la capa epitaxial

La relacion ordenada entre las capas de grafeno y las capas intercaladas en los
planos (a,b) se indican por la notacion para las sobrecapas epitaxiales (Nota 6h). La medida
de la nueva celda unidad, normalizada con respecto a los parametros a y b de las capas de
grafeno, se da entre paréntesis, y la rotacion con respecto a la celda unidad de grafito se
indica por R & (en grados).

Ejemplos:
1. LiCg (st.1); (N3 x V3) R 30°
2. KCg;(2x2)

3. CsCag (st.2); V7 x V7) R 19.1°

11-6.6.4 Simbolos para varias distancias
El simbolo I., empleado a menudo en la literatura para indicar el espesor de la CRU (de
decir, indica la distancia entre dos capas intercaladas sucesivas), puede ser confudido con I,
el cual se emplea para la celda unidad centrada en el cuerpo. Para adaptarse a los simbolos
cristalograficos aceptados, se deberian usar los siguientes simbolos:
e dg es la distancia entre dos capas sucesivas de carbono en el grafito, por lo cual dg =
335 pm;
e d; es la distancia entre dos capas sucesivas del intercalado; esto no es
necesariamente el periodo de identidad cristalografico c, el cual sera un multiplo de

Nota 6g : Nomenclature of Polytype Structures of the International Union of Crystallographyd hoc
committee on the nomenclature of disordered, modulated and polytype structuresdcta Cryst. Sec. A, A40,
399 (1984).

Nota 6h : E. A. Wood,J. Appl. Phys. 35, 1306 (1964); R. J. Estrup and M. G. McRae,Surf. Sci. 25, 1 (1972)
(en particular p.33).
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d; si los ejes de giro o los vectores de traslacion estdn presentes; asi, en el caso de
(KCg)4, c = 2160 pm =4 x d;;

d, es la distancia entre dos capas adyacentes del grafeno si ésta se encuentra que es
diferente de 335 pm;

d; es la distancia repetida del primer compuesto escalon con la misma capa del
intercalado como aquel en la compuesto de intercalacion bajo consideracion,
independientemente de que exista el primer compuesto escalon pueda existir o no;
Ad es el espesor aparente de la capa intercalada, dada por Ad = d; - dg 0 Ad = d; - d.
dwo es el plano de la distancia C-C en la capa de grafeno; no es necesariamente la
misma distancia como en el grafito (= 142.1 pm) debido a la transfernecia de carga
causada por la intercalacion;

Ad, =u=d, - 142.1 pm es la variacién de la distancia en el plano C-C debida a la
transferencia de carga.

............................. 00000000

................................ 00000000 ¢ Ad d;
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I1-7.1 INTRODUCCION

El sistema previamente descrito para nombrar a los polimeros en términos de su
estructura (Nota 7a y Nota 7b) ha estado asociado con los polimeros organicos lineales,
primariamente aquellos definidos como polimeros de hélices simples (Nota 7b) y ha
seguido tan estrechamente como es posible a los principios establecidos de la nomenclatura
organica (Nota 7c). Consecuentemente, las subunidades constituyentes de la mas pequefia
unidad estructural repetitiva, nombradas como grupos bivalentes sustituyentes, se combinan
aditivamente para formar el nombre de la unidad repetitiva constitucional. La extension de
este método a polimeros lineales inorganicos y/ de coordinacion esta seriamente limitada
por la carencia general de un sistema para nombrar grupos sustituyentes bivalentes, debido
parcialmente a la diferencia basica en la filosofia entre los sistemas de nomenclatura
inorganica y organica, y parcialmente debido a que las unidades constituyentes de la unidad
repetitiva constitucional en la mayoria de los polimeros inorganicos y de coordinacion no
son grupos sustituyentes bivalentes en el sentido usual.

El sistema presentado aqui estd basado en recomendaciones previas (Nota 7d) y esta
designado para asignar un nombre Unico y sin ambigliedades a polimeros lineales
inorganicos y/o de coordinacion. Las subunidades constituyentes estan formuladas de
acuerdo a los principios quimicos usuales de enlace covalente y/o coordinado, y las
estructuras estan descriptos por una unidad repetititva constitucional con la menos una
subunidad terminal constituyente que estd conectada a través de un solo 4tomo a las otras
unidades repetitivas constitucionales repetitivas idénticas o a un grupo terminal. Asi, las
estructuras escalera estan excluidas.

Un polimero regular lineal que puede ser descrito por una unidad repetitiva
constitucional preferida en la cual ambas subunidades constituyentes terminales estan
conectadas a través de atomos simples a las otras unidades repetitivas constitucionales
idénticas 0 a un grupo terminal se denomina polimero de hélice sencilla regular (ver Nota
7b).

Ejemplo:
1.

Un polimero regular lineal que puede ser descrito por una unidad repetitiva
constitucional preferida en la cual s6lo una subunidad constituyente terminal estad conectada
a través de un solo atomo a las otra unidades repetititvas constitucionales idénticas o a un

Nota 7a : Macromolecules, 1, 193 (1968).

Nota 7b : TUPAC Information Bulletin Appendices on Tentaive Nomenclature, Symbols, Unist and
Standards, No 29, Nov., 1972;Macromolecules, 6, 149 (1973); Pure Appl. Chem., 48, 373 (1976).

Nota 7c¢ : Nomenclature of Organic Chemistry, Pergamon Press, Oxford, 1979; (a) Recommendation B6.22,
pp. 411-412; (b) Recommendation A1.1, p.5

Nota 7d : Nomenclature of Inorganic Chemistry, Recomm endations 1990,Blackwell Scientific Publications,
Oxford, 1990; Section F10.8.4. Ver también W. V. Metanomski en Compendium of Macromolecular
Nomenclature, 1* Edition, Blackwell Scientific Publication, Oxford, 1991.



118

grupo terminal es un polimero de hélice cuasi-sencilla, esto significa que, a pesar de no
ajustarse a la definicion de polimero regular de hélice simple (Nota 7b) puede nombrarse en
la misma forma.

Ejemplo:

2.

un atomo dos atomos

Los principios establecidos en la nomenclatura inorganica y de los comuestos de
coordinacion (Nota 7d) se usan en tanto sean consistentes con las definiciones (Nota 7¢) y
los principos bésicos (Notas 7a y 7b) ya publicados de la nomenclatura de los polimeros.
Como en la nomenclatura de los polimeros organicos, estas recomendaciones se aplican a
estructuras, no sustancias, que puedan ser representaciones idealizadas de sistemas
complejos. Las sustancias poliméricas usualmente incluyen un nimero de estructuras
diferentes, y una descripcion completa de una molécula polimérica tendria que incluir tales
items como el grado de regularidad estérica, imperfecciones de cadenas, ramificaciones
aleatorias, etc., resultando asi una nomenclatura extremadamente compleja. En cualquier
caso, es util considerar un polimero en términos de una estructura simple que pueda ser
idealizada. En la medida de que un polimero inorganico o de coordinacion pueda ser
representado como una combinacion lineal de unidades constitucionales (estructurales)
repetitivas regularmente, se lo puede nombrar de acuerdo a las siguientes recomendaciones.
Si se lo desea, los grupos terminales pueden ser incluidos.

Unos pocos polimeros con esqueletos inorganicos en los cuales el enlace es
primariamente covalente tienen nombres triviales o semi-sistematicos, por ejemplo, poli
(dimetilsiloxano) para el {-Si(CH3),-O-], (Nota 7f) y poli(diclorofosfaceno) para
el{-PCl,=N-}, (ver Nota 7g); algunos de estos polimeros también se pueden nombrar por
los principios aplicables a los polimeros organicos, es decir, usando grupos sustituyentes
bivalentes (Notas 7a y 7b), como en: poli[oxi(dimetilsilineno)] para {-Si(CH3),-O-},, y
poli[nitrilo(diclorofosforanilidino)] para {-PCl,=N-}, (ver Nota 1b, p.10). No hay objecion
al uso de nombres basados en los principios para nombrar a los polimeros organicos, si los
nombres para los grupos sustituyentes bivalentes en la estructura estan claramente

Nota 7e : Pure Appl. Chem., 40,479 (1974): (a) término 3.3, p.482.

Nota 7f : Los nombres de los polimeros del siloxano estan basados en una unidad repetitivaSiH,-O- llamada
siloxano la cual, junto con los nombres de los sustituyentes, se encierra entre paréntesis o corchetes y
precedidos del prefijo poli. Los polimeros de siloxano de bajo peso molecular se pueden nombrar empleando
el prefijo oligo o un prefijo numérico en lugar de poli tal como se describe en las recomendaciones para
polimeros orgénicos (Notas 7a y 7b). Por otraparte, los nombres de siloxanos aciclicos especificos de bajo
peso molecular con formula general HSi[-O-SiH,-],0-SiH; se forman de acuerdo con la Recomendacion D
6.22 (Nota 7¢). Esto da como resultados nombres similares pero no idénticos. Por ejemplo, amdon =2 en la
férmula general previa, el nombre deberia ser tetrasiloxano. En estos nombres, los sustituyentes se citan como
prefijos para tales nombres vinculados, por ejemplo decametiltetrasiloxano.

Nota 7g : Este nombre es un hibrido de la nomenclatua aditiva y sustitutiva que no satisface las
recomendaciones de ambos sistemas.
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establecidos. Sin embargo, para algunas estructuras el uso de las recomendaciones dadas
mas abajo suministran nombres no ambigiios con mucha menor artificialidad.

I1-7.2 PRINCIPIOS FUNDAMENTALES

Este sistema de nomenclatura para polimeros inorganicos y de coordinacion de
hélices regulares sencillas y cuasi sencillas estd gobernado por los mismos principios
fundamentales de la nomenclatura de polimeros desarrollados para polimeros organicos de
hélices sencillas (Nota 7a y Nota 7h). El mismo estd basado en la seleccion y la
denominacion de una unidad repetitiva constitucional (CRU), definida (Nota 6e) como la
mas pequefia unidad estructural, cuya repeticion describe la estructura del polimero. El
nombre del polimero es el nombre de esta unidad repetitiva prefijada por los términos poli,
catena u otro indicador estructural, y si se lo desea, designaciones para los grupos
terminales.

El nombre de la CRU se forma citando, en orden de aparicion a lo largo de la
cadena de la CRU, los nombres de sus subunidades constituyentes, que son los fragmentos
estructurales mas largos de la CRU que pueden ser nombrados por los principios
establecidos por la nomenclatura inorganica y/o de coordinacion (Nota 7i).
Concordantemente, los ligandos de puentes no se rompen en subunidades mas pequenas
que aquéllas nombradas por los principios de la nomenclatura de coordinacion para los
ligandos (Nota 7d).

Aunque este procedimiento resultard en un nombre sin ambigiiedades, ello no dara
necesariamente un solo nombre. Para obtener un solo nombre, se debe seleccionar uno
simple preferencial por CRU. Esto se puede lograr por el siguiente procedimiento:

(a) identificar el CRU y sus subunidades constituyentes;

(b) orientar el CRU, para lo cual se debe determinar la subunidad que comenzar3 la cita del
CRU vy la direccion para proceder a lo largo del esqueleto de la cadena polimérica
escribiendo el resto del CRU de izquierda a derecha;

(c) nombrar el CRU en dos pasos basicos:

(1) nombrar las subunidades por los principios establecidos de la nomenclatura
inorgénica y/o de coordinacion

(1))  ordenar los nombres de las subunidades de acuerdo a la direccion preferencial de
citas para formar el nombre de la CRU.

(Es importante identificar y orientar el CRU tanto como sea posible antes de disponer el

nombre de la CRU. Sin embargo, ocasionalmente la eleccion de una orientacion Unica

dependera de los nombres de las subunidades individuales).

Nota 7h : Ver también A. D. McNaught and A. Wilkinson, Compendium of Chemical Terminology,
Blackwell Scientific Publications, Oxford, 1997 and Glossary of Basic Terms in Polyar Science, Pura Appl.
Chem., 68,2287 (1996).

Nota 7i : En las reglas para nombrar polimeros organicos (Notas 7a y 7b), las subunidades constituyentede
la CRU son los fragmentos estructurales mas largos que pueden senombrados como grupos sustituyentes
bivalentes o multivalentes de acuerdo a los principios establecidos de la nomenclatura orgénica (Nota 7¢). Los
atomos centrales simples, los centros de coordinaciéon mononucleares y los ligandosdle puente son
subunidades constituyentes de las CRUs en los polimeros regulares de hélicesimple y cuasi simple
inorgéanicos y de coordinacion. Los centros de coordinacidon polinuclearese usan como subunilades sélo bajo
ciertas condiciones (ver discusion en la Seccion H7.2.3).
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I1-7.2.1 Identificacion de la unidad repetititva constitudonal (CRU)
En muchos casos, la estructura del polimero es lo suficientemente sencilla como
para que la CRU y sus subunidades constitutivas puedan ser rapidamente identificadas.

Ejemplo:

En el polimero

l‘:
Au F
F
n
las dos CRUs posibles son:
1‘: F
Au F y F Au

Sin embargo, en casos mas complejos y ocasionalmente en algunos casos simples puede ser
necesario dibujar un segmento relativamente largo de la cadena del polimero para
identificar a las posibles unidades constitucionales repetitivas.

Ejemplos:

1. En el polimero —(—Ag—CNAg—CN—),—, las posibles unidades constitucionales
repetitivas son —Ag-CN-; -Ag-NC-; -CN-Ag-; y -NC-Ag- (como ya se ha establecido al
considerar que el ligando puente —CN- no se rompe en subunidades mas pequeiias).

2. En el polimero

NEt, NEt, NEt; NEt,
* ?r /k * P )\
’ ‘O——H%—-O" “s——Hg—o”‘s—Hé—s "o
|
Br Br

Hg—S

n

Las unidades repetitivas constitucionales posibles son:
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NEt, NEt, NEt, NEt,

Br Br
—Hg—S ’A‘o—f:lg—o “Ns—Hg—07 S-——}:{g—S “No—
Br Br
NEt, NEt, NEt, NEt,
Br Br
—s70—Hg—0 N§—Hg—0" S——I—:lg—*S No—Hg—
Br Br
NEt, NEt, NEt, NEt,

Br Br
NEt NEt, NEt NEt,
Br Br
—Hg—S” Y0—Hg—s*" o—llig-—o” S—Hg—0" “s—
Br I|3r

I1-7.2.2 Orientacion de la CRU
La subunidad constituyente de la CRU en la cual empieza su cita, es el atomo

central (o centro de coordinacién) de mayor prioridad, es decir el atomo central preferido
de acuerdo al conjunto de las reglas jerarquicas dadas en la Seccion 1I-7.3.2 que viene mas
abajo. Normalmente, el centro es escrito como la subunidad terminal izquierda de la CRU.

La direcciéon preferida a lo largo de la cadena polimérica desde la subunidad
preferencial para la cita secuencial (de izquierda a derecha) de las otras subunidades
constitutivas en la CRU estad gobernada por tres factores centrales considerados en orden
hasta que se alcanza un decision definitiva.

(a) Una CRU de hélice simple se prefiere a una CRU cuansi-simple. Por ejemplo, en el
caso de una CRU con ambas subunidades constituyentes terminales conectadas a otras
unidades repetitivas constituyentes idénticas o a un grupo terminal por medio de 4tomos
simples, se prefiere a una CRU con s6lo una subunidad constituyente terminal
conectada a otras unidades constitucionales repetitivas o a un grupo terminal por medio
de un atomo simple.

(b) La direccion preferida se define como el camino mas corto, medido en términos del
numero de atomos, en el esqueleto polimérico desde la subunidad preferencial a una
subunidad de igual prioridad, o a una subunidad proxima en preferencia.

(c) Cuando todos los caminos entre la subunidad prioritaria y una subunidad de igual
prioridad, o a una subunidad proxima en clasificacion prioritaria, son de igual longitud,
la direccion preferida es a lo largo del camino que incluye a las subunidades
constitutivas de mayor prioridad. Los caminos entre subunidades de igual prioridad o
entre la subunidad prioritaria y la subunidad que sigue en prioridad necesariamente
involucra subunidades de menor prioridad, y a menudo consistira de ligandos
organicos. Entonces, el orden jerarquico de subunidades prescripto de los polimeros
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organicos lineales (Notas 7a y 7b) puede ser necesario para determinar la direccion
preferida.

Mayores refinamientos a los principios generales se dan en la Seccion IF7.3.2 y se ilustran
en secciones subsecuentes que tratan acerca de la denominacién de polimeros especificos.

I1-7.2.3 Denominacion de la CRU

El nombre de una CRU de un polimero inorganico o de coordinacién de hélice
simple o cuasi-simple se basa en un esqueleto consistente de atomos centrales y ligandos
puentes si estdn presentes. Todos los polimeros inorgéanicos o de coordinacion tienen uno o
mas atomos centrales, pero pueden o no poseer ligandos puentes. Se considera que los
polimeros inorganicos homoatdémicos consisten de atomos centrales solamente. Los centros
de coordinacién, mononucleares o polinucleares, y sus ligandos asociados, excepto para
ligandos entre atomos centrales en el esqueleto, si los hay, se nombran por los principios
usuales de la nomenclatura de coordinacion. Los ligandos de puente se nombran como
ligandos prefijados por la letra griega p.

La seleccion de los fragmentos estructurales mas largos en el esqueleto a los que
pueden ser asignados nombres de grupos sustituyentes multivalentes como subunidades de
una CRU es un principio fundamental en la denominacion de los polimeros organicos
lineales. Para nombrar polimeros inorganicos o de coordinacion, este principio se aplica en
la seleccion de los ligandos puente en la CRU. Cuando hay una eleccion, se escoge el grupo
mayor que puede ser nombrado por los métodos aceptados para nombrar ligandos
polidentados. Por ejemplo, en el polimero mostrado debajo, la CRU podria ser considerada
como dos atomos centrales conectadas por ligando de azufre.

Al/S\ /°
P
s N\

n

Sin embargo, el principio del ligando puente mas largo requiere que el ligando
puente sea el tetratiofosfato(3-). La aplicacion estricta de este principio a los polimeros
inorgdnicos o de coordinacion conduciria a la seleccion de los centros de coordinacion
polinucleares como el fragmento estructural mas largo en el esquelto. Como no hay relgas
aceptadas oficialmente para nombrar y/o numerar de forma tnica ciertos tipos de centros de
coordinacion polinuclear no es conveniente aun en algunos casos usar centros de
coordinacion polinuclear como subunidades de una CRU en los polimeros inorgénicos y de
coordinacion. Entonces, el principio de la subunidad mas larga no siempre es aplicable a los
centros de coordinacion de una CRU y en este conjunto de recomendaciones los centros de
coordinacion polinuclear se emplean como subunidades de las CRUs sélo cuando no es
conveniente expresar tales unidades estructurales en términos de sus centros de
coorindacion mononucleares (ver Seccion II-7.3.5). Sin embargo, a los fines ilustrativos,
los nombres empleando subunidades polinucleares se dan como alternativas para algunos
de los ejemplos en las recoemndaciones que siguen.
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Una vez que los nombres de las subunidades constituyentes de la CRU se
determinan, el nombre de la CRU se forma citando el nombre de la subunidad prioritaria
seguido por los nombres de las otras subunidades constituyentes tal como ellas aparecen en
la direccion preferida a lo largo de la cadena polimérica.

I1-7.3 RECOMENDACIONES
I1-7.3.1 El nombre general del polimero
11-7.3.1.1 El uso de poli y los corchetes cuadrados

Un nombre de un polimero para el cual la unidad repetititva constitucional es
conocida, pero con una estructura dimensional (Nota 7j) que puede no ser conocida o que
no necesita ser especificada, consiste del prefijo poli seguido por los nombres de la unidad
repetitiva constitucional (ver Secciones 1I-7.3.3 — 1I-7.3.7) cerrada entre corchetes
cuadrados, por ejemplo, polif CRU] (Nota 7k).

I1-7.3.1.2 Prefijos numéricos

Si es deseable especificar el nimero de unidades repetitivas constitucionales, el
prefijo numérico apropiado (Nota 7c) puede ser usado en lugar del prefijo poli, por
ejemplo, deca[ CRU].

I1-7.3.1.3 Uso del término catena

Un polimero lineal (uni-dimensional) se indica por el prefijo italizado catena
agregado al nombre del polimero formado de acuerdo a las Secciones I1I-7.7.3.11 y II-
7.3.1.2 (Nota 71), como en: catena-poly[CRU]. El término catena también es usado en el
Capitulo II-5.

I1-7.3.1.4 Especificacion de grupos terminales

Los grupos terminales de una molécula polimérica, si se lo desea, pueden ser
especificados por prefijos apropiados identificados por las letras griegas a y w, las cuales
se agregan al nombre del polimero formado tal como se indica en las Secciones [F7.3.1.1 6
1I-7.3.1.2 y 1I-7.3.1.3, por ejemplo, « (grupo terminal)-@-(grupo terminal)-catena-
poli[CRU]. Los detalles pueden verse en la Seccion [-8.3.8 (Nota 7d).

I1-7.3.2 Reglas de prioridad para la seleccion de una CRU preferida

Muchos polimeros inorganicos y de coordinacion regulares de hélices simples y
cuasi-simples se pueden representar como multiplos de una unidad repetitiva
convenientemente representada como una serie de subunidades mdas pequefias. Las
siguientes recomendaciones estdn vinculadas con varias condiciones de prioridad

Nota 7j : Lineal (cadena), reticulada, ramificada,etc.

Nota 7k : Aunque las reglas para nombrar polimeros organicas lineales (Notas 7a y 7b) no suministran
medios para describir h estructura dimensional, tal especificacion deberia permitir que el prefijo poliea un
descriptor muy general que no tiene implicancias estructurales més que la presencia de un numero de
unidades repetitivas constitucionales

Nota 71 : El prefijo catena es consistente con las reglas existentes para nombrar compuestos de coordinacion
con estructuras extendidas (Nota 7d). En mineralogia y geoquimicalas cadenas de silicato han sido denotadas
por el prefijo ino y los prefijos filo y tecto son usados para hojas (bidimensionales) y estructuras
tridimensionales, respectivamente (Nota 7d). El términocatena no deberia confundirse con términos tales
como compuestos catenano o catena, usadosa para describir compuestos anulares organicos inteenlazados.
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necesarias para la derivacion de una CRU preferencial. Los refinamientos a estas
recomendaciones basicas y sus aplicaciones a polimeros especificos se ilustran en las
secciones que siguen.

I1-7.3.2.1 Eleccion de la subunidad constituyente principal

(1) La subunidad constituyente de mayor prioridad es decir, la primera subunidad a ser
citada, en la CRU preferida de un polimero inorganico o de coordinacioén, debe
contener uno o0 mas atomos centrales; los grupos puente entre los atomos centrales
en el esqueleto del polimero no pueden ser subunidades principales (ver Nota 7m).

(i1))  Cuando hay dos o mas atomos centrales en una CRU de un polimero inorgéanico o
de coordinacién, la subunidad principal es aquella que contiene al 4&tomo central
apareciendo en ultimo término en la secuencia general de elementos mostrada en la
Tabla II-1 (Nota 7n).

(iii)  Cuando hace falta una posterior eleccion para escoger una subunidad prioritaria en
una CRU de un polimero inorganico o de coordinacion, la preferencia se da segtn el
siguiente orden:

(a) un centro de coordinacion polinuclear, en orden decreciente del nimero de atomos
centrales, dado que es necesario el uso de centros polinucleares de una subunidad de
una CRU (ver Seccion 11-7.2.3);

(b) el atomo dentral o el centro de coordinacion con el mayor numero de atomos donores
ligados, excluyendo atomos donores de ligandos de puente en el esqueleto de la cadena
polimérica;

(c) el atomo central o centro de coordinacion cuyo nombre, incluyendo ligandos y los
prefijos multiplicativos pero no los ligandos puente en el esqueleto de la cadena
polimérica, aparece primero en el alfabeto.

I1-7.3.2.2 Eleccion de la direccion preferencial a lo largo de la cadena polimérica para
la cita secuencial de las subunidades constituyentesde la CRU

Luego que se determinan las subunidades principales de la CRU de acuerdo a las
consideraciones de precedencia de la Seccion 1I-7.3.2.1, se aplican ordenadamente los
siguientes principios generales, en tanto sean pertinentes:

(1) Cuando es posible tener una CRU de hélice simple o cuasi-simple, la direccion
preferida es aquella que da una CRU de hélice sencilla (Nota 70).

Ejemplos (M = atomo central)

Nota 7m : Esto es consistente con los principios de la nomenclatura de coordinaciorn la cual el énfasis esta
siempre colocada en el centro de coordinacién. Siempre hay al menos un centro de coordinaciéon en cada
polimero inorganico o de coordinacion.

Nota 7n : Notese que este orden de prioridad no es el mismo con aquel para los heteroatomos dado en las
recomendaciones parapolimeros orgénicos (Nota 7b).

Nota 70 : Es principio es andlogo a aquel que minimiza las valencias libres de la unidades constitutivas
repetititvas en la designacion de los polimeros orgéanicos lineales cuando es necesario para escoger entre una
CRU bivalente y otra de mayor orden luego que todos los factores asociados con la determinacion de la
subunidad de mayor precedencia han sido obedecidos (Nota 7b).
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/S\
M _C—<CH;—o0

N

y no
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M— 0——CH,—C

(i)  El camino mas corto. La direccion preferida a lo largo de una cadena polimérica
para la cita secuencial de las subunidades constituyentes de la CRU es aquella que
pasa primero a través del camino mas corto desde la subunidad de mayor prioridad a
la subunidad de igual prioridad o a la subunidad de la siguiente prioridad. La
longitud del camino entre estas subunidades es el nimero de atomos en la cadena de
atomos continua y directa de una unidad a la otra.

Ejemplos (M = atomo central)
1.
R

M —S —M'—NH, —NH,

se prefiere a:
T
M—NHy —NHy —M —

n
El camino de un atomo a través del ligando tiolato es preferible al camino de dos
atomos a través del ligando hidrazina.

2.

M— N—M—N=—=C=—8§

se prefiere a:
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S
||
C
|

M— N=—=C=S—M'—N

n
El camino de un 4tomo a través del atomo de nitrégeno del ligando tiocianato es
preferido al camino de tres atomos a través de todos los 4&tomos del ligando tiocianato.

3.

es preferible a

7
M--NH, O NH;~M'=N \

o

n

El camino de cinco atomos a través del ligando 5-quinolinolato es preferible al camino de
seis atomos a través del ligando 1,4-diaminonaftaleno.

(iii)  Cuando hay caminos de igual (la mas corta) longitud entre dos subunidades de igual
prioridad mayor o entre una subunidad de la mayor prioridad y una subunidad
clasificada en el siguiente orden de prioridad, la direccion preferida estd
determinada por las clases de estructuras y atomos incluidos en el camino y no
depende de los nombres actuales para las subunidades en el nombre final de la
CRU, a menos que no haya otra eleccion posible.

(a) Para la seleccion del camino preferido, se usan los mismo principios que en las
recomendaciones para polimeros organicos (Nota 7b), en la cual el orden fundamental
de prioridad es:

(1) heterociclos,

(2) heteroatomos aciclicos,

(3) carbociclos, y

(4) 4tomos de carbono aciclicos o cadenas.
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Las prioridades para estas clases estan dadas por las recomendaciones para nomenclatura
organica que también se siguen en este caso (Notas 7b y Nota 7p).

Ejemplos: (M = atomo central)

4,
</ \> (/ \\/
N=N N=N
M M-N-N M—-N—N-M
H; Hp " H, H, ;
y no

El heterocilo es preferido a la heterocadena aciclica.

Cl OH
e
~n jE < /OH\M/ cl
n n

y no
El ligando Cl es preferible al ligando 4tomo de O.

(b) Los sustituyentes en atomos o grupos en el camino se emplean para determinar
prioridad entre otros caminos igualmente idénticos de acuerdo a los principios de la
Nota 7b.

(c) Si hace falta una eleccion adicional entre caminos idénticos, el preferido conduce al
camino mas corto, en el sentido de la Seccion 1I-7.3.2.2(ii) para la subunidad prioritaria
a la caracteristica estructural preferencial en el camino.

Ejemplos: (M = atomo central)

6. —(—M-N=C—),- no —(—M-C=N—),-

El heteroatomo N es preferible al &tomo de carbono y por ende es preferido para la
cita mas proxima de la subunidad prioritaria, M, en la CRU preferida.
7.

n no n

El heterocilo es preferido al heterodtomo O y por ello es preferido para la cita mas proxima
a la subunidad principal, M, en la CRU preferida.

Nota 7p : Es importante notar que el orden de prioridad para heterodtomos en los ligandoprescriptos aqui no
es el mismo que para los centros de coordinacion [Seccion H7.3.2.1(i1)].
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(d) Si hace falta un eleccién posterior, el camino preferido contiene al ligando cuyo
nombre aparece antes en el alfabeto.

I1-7.3.3. Polimeros inorganicos y de coordinacion de hélicesimple

Los polimeros inorganicos y de coordinacion de hélice simple se nombran insetando
el nombre de la unidad repetitiva constitucional en el nombre general apropiado del
polimero dado en la Seccién 1I-7.3.1.

I1-7.3.3.1 CRUs con esqueletos homoatémicos
Las CRUs con esqueletos homoatdémicos se nombran citando cada dtomo central
mononuclear, junto con sus grupos laterales, si hay alguno/s, nombrados como ligantes.

Ejemplos: (Nota 7q)
1. (-S-),
catena-poli [sulfur] (Nota 7d)

2.
CHj
Sn
|
CHj
n
3.
F (‘3H3
Si Si
]
F CHj
n

catena-poli [(difluorosilicon)(dimetilsilicon)] (la subunidad con el grupo lateral que
aparece primero alfabéticamente es la subunidad prioritaria)

I1-7.3.3.2 Unidades repetitivas constitucionales con esqueletos consistentes de un
atomo central y un ligando puente

Estos son nombrados citando al atomo central prefijado por sus ligandos no
puenteados asociados seguidos por el nombre del ligando puente prefijado por la letra

griega u (Nota 7r).

Nota 7q : De acuerdo a las recomendaciones para nombrar polimeros organicos lineales (Notas 7a y 7b),
estos polimeros homoatoémicos inorgénicos pueden ser ombrados: (1) poli(sulfane diil); (2)
poli(dimetilestanileno) o poli(dimetilestananodiilo); (3) poli(1,Adifluoro-2,2-dimetildisilano-1,2-diilo).
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Ejemplos:
1.
.
o
catena-poli [nitrogen-u-tio] {ver 1I-7.3.3.2(i) debajo}
2.
NH;3
Z|L_ ‘
cl i
catena-poli [(aminoclorozinc)-g-cloro]
3.
S== C(NH,)
n
catena-poli [[(tiourea-S)plata]-z-cloro]
(1) Si hay eleccion para el atomo central, el elemento que aparece al final de la

secuencia de elementos (Tabla II-1) es el &tomo central.

Ejemplos:
4.
Ph
|
Si— 0
|
Ph

catena—poli [(difenilsilicon)-z-0x0] (ver Nota 7s)

Nota 7r : Noétese que el ligando puente no esta incluido con los otros ligandosinidos al atomo central. Sin
embargo, los ligandos puents para centros de coordinacidon polinuclearesque no son unidades esqueletales
del polimero son agregados en su posicion usual en Enombre de los centros de coordinacion polinuclear (ver
Seccioén 11-7.3.5).

Nota 7s : De acuerdo a las recomendaciones para polimeros orgédnicos lineales (Nota 7a y 7b), este polimero
deberia ser orientado y nombrado poljoxi(difenilsilineno)].
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5.
I
BHy— N
CHj
n
catena-poli [(dihidroboro)-z-(dimetilamido)]
6.

catena-poli [(dietoxofosforo)-z-nitrido] (ver Nota 7t).

(i)  Los simbolos italizados de los elementos indicando los 4tomos de coordinacion o
los ligandos puentes en el esqueleto se citan en el orden direccional de cita de la
CRU vy se separan por dos puntos. Entonces los simbolos de los elementos citados
antes de los dos puntos se refieren al atomo central que aparece inmediatamente
después del ligando puente en la CRU o en la cadena polimérica.

Ejemplos:

7. (-SnMe;-S=C=N-),
catena-poli [(trimetilestafio)-x-(tiocianato-S:N)]

8. ('Ag-NC')n

catena-poli [plata-p-(ciano-N:C], no catena-poli[plata-u-(ciano-C:N)] [ver Seccion II-
7.3.2.2.(iii)(c)]

9.

Ph

|/O\\\‘\C
S S, C—CHy—S
Ph

catena-poli [(difenilestaiio)--[mercaptoacetato(2-)-O,0 ":S]
(direccion de cita elegido segiin Seccion 11-7.3.2.2)

Nota 7t : De acuerdo a las recomendaciones para los polimeros organicos lineales (ver Notas 7a y 7b), este
polimero inorganico deberia orientarse y nombrarse polnitrilo(dietoxifosforanilideno)].
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Cuando queda pendiente de eleccion una direccion de cita de las subunidades
constituyentes en la CRU luego de aplicar los principios de la Seccion 11-7.3.2.2, ella se
escoge de manera tal que los simbolos de los elementos en italica, denotando a los dtomos
de ligando puente, se citan en el orden alfabético ascendente (ver Ejemplo 6 en la Seccion
11-7.3.3.3).

I1-7.3.3.3 CRUs consistentes de mas de un atomo central y no mas que un ligando
puente entre cada atomo central del polimero

Estos se nombran extendiendo los principios de la Seccion 11-7.3.3.2. El atomo
central prioritario se selecciona de acuerdo a la Seccion 11-7.3.2.1 y la direccion de cita se
determina por la Seccién 11-7.3.2.2.

pe O

Hg— Hg— NHj NHp

Ejemplos:
1.

ONO,
n

Catena-poli [(nitratomercurio)(nitratomercurio)-z-(o-feniléndiamino-N:N ) (Hg-Hg)]
(y no: catena-poli [(nitratomercurio)-u-(o-fenilendiamino-N:N nitratomercurio)-(Hg-
Hg)]); Seccion 11-7.3.2.2(ii)

2.
I|\IH3 ﬁ I|\IH3 |T ﬁ,
Tu—o—c—o—cu —O0 —C—C—0
NH3 NH3

catena-poli [(diaminocobre)--[tiocarbonato(2-)-O: O J(diaminocobre)-
-p-[ditiooxalato(2-)-0:0 '} |
[direccion seleccionada de acuerdo a la Seccion 11-7.3.2.2(ii)]
3.

CN NH3

Ni—CN — Cu—NC

CN NH3

catena-poli [ {bis(ciano-C)niquel}-u-(ciano-C:N)-(diaminocobre)-x-(ciano-N: C)]
[unidad prioritaria escogida de acuerdo a la Seccion I1-7.3.2.1(ii)]
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Cu'—NCS —Hg —SsC

H2N NHp

catena-poli [ {bis(etano-1,2-diamino-N,N ")cobre}- ,u-(tloclanato-N S)-[bis(tiocianato-
-S]mercurio]-x-(tiocianato-S:N)]

n

catena-poli [(dibromomercurio)-u-(dietilditiocarbamato-S:S")-mercurio-u-(dietil-
-ditiocarbamato-S:S")]
(subunidad prioritaria elegida de acuerdo a la Seccion 11-7.3.2.1(iii)(b)]

S Z  _0—
Hy0_ / \ AN
Cu —
O/ \N/

\/ )

catena-poli [(acuocobre)--[ N, N -bis(2-hidroxietil)ditiooxamido(2-)-N,0,S :N’,0",S](acuo-
cobre)-u-[sulfato(2-)-0:0]] (ver Nota 7u)

Los ligandos multipuentes entre el mismo par de atomos centrales se citan en orden
alfabético, cada uno de ellos precedido por la letra griega u, y todos ellos encerrados entre
corchetes cuadrados para reducir la posibilidad de mala interpretacion.

7.
EI\S_S/Et
Cu/—Cl——\Cu—CI
\ /
/S—S\
Et Et

H

catena-poli [cobre-[ y-cloro-bis--(disulfuro de dietilo-S,S ") ]-cobre-u-cloro]
[direccion de cita escogida segun Seccion 11-7.3.2.2(1)] (Nota 7v)

Nota 7u : Las orientaciones de la CRU que empezan con cualquiera de los cobres como atomo central y
proceden primero a través del ligando sulfato estan excluidas por F/.3.2.2(i). Estas orientaciones producen la
estructura polimérica menos preferida del tipo cuassimple hélice que se muestra a continuacion.
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OH, O/ \N
Cu—~0-50,—0-Cu” “C=$
HO g=(
\
N

La eleccion entre las dos orientaciones restantes se hace de acuerdo al segundo paragrafo de
la Seccion 11-7.3.3.2(ii). En la orientacion preferida, el orden de la letra localizante para el
ligando puente, N,O,S":N';O’,S, es menor que N,0",S5:N,0,S".

8.
?3“7
C
077 Q
AN
0=—=C=
Ri~ SRu—cl
N o /
_,Cl__
CsH5
Oz, .20
\(Ij/
C3Hy

n

catena-poli [[rutenio-tetrakis--(butanoato-O, O ')-rutenio(Ru-Ru)|-p-cloro]
[direccion de la cita elegida de acuerdo a la Seccion 1I-7.3.2.2(i); (Nota 7w)]

11-7.3.4 Polimeros de coordinacion de héliceregular cuasi-simple

Los polimeros de coordinacion de hélice regular cuasi-simple se nombran
insertando el nombre de la unidad repetititva constitucional preferida en el nombre
apropiado general del polimero tal como viene dado en la Seccion 1I-7.3.1.

I1-7.3.4.1 CRUs con esqueletos consistentes de un atomo central y dos o mas ligandos
puentes o ligandos quelantes

Las CRUs con esqueletos consistentes en un atomo central y dos o mas ligandos
puentes, semejantes o diferentes, o ligandos quelantes, se nombran citando el nombre del
atomo central, prefijado por los nombres de su ligando(s) asociados no puentes, seguido por
los nombres de los ligandos puentes, cada uno prefijado por la letra griega 1. El nombre de
los ligandos puentes idénticos, cuando haya mas de uno, se indica por el prefijo numérico
apropiado; los ligandos distintos se citan en orden alfabético y todos ellos estan encerrados
entre corchetes adecuados.

Nota 7v : En tales casos puede ser conveniente tratar a los dos atomos de cobre como un compejo binuclear,
tal como sigue: catena-poli[[ p-cloro-bis-p-(disulfuro de dietilo-S,S")dicobre}z-cloro].

Nota 7w : También es posible tratar a los dos atomos de rutenio como un centro binuclear, dando asi el
nombre catena-poli[[tetrakis-z-(butanoato-O: O ')-dirutenio(Ru-Ru)-p-cloro].
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H

catena-poli [paladio-di--cloro]
1

catena-poli [titanio-tri-pi- cloro]

Jé JF

catena-poli [silicio-di-z-tio]

Q

Ph Ph

catena-poli [berilio-bis-u-[difenilfosfinato(1-)-0,0 1]
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5.
/ Br
Pt
Cl
n
catena-poli [platino(-g-bromo-z-cloro)]
6.
/ @) O
<X
(@]
n
catena-poli [zinc-u-[2,5-dihidroxi-p-benzoquinonato(2-)-0’, 0°: 0%, 0°1]
7.
Ph
o—cf{ B
/NN 14C —0
Be 2°CH ia
N\ / HCC 13
O0—2cC3 E\ N
—o0
\4CH2 1 /C
CHp
e

n

catena-poli [berilio-z-[1,14-difeniltetradecano-1,3,12,14-tetronato(2-)-0', 0°:012,014]]

8.

H

N S
/Y
Ni 2
\S N
H
n

catena-poli [niquel-z-[ditiooximidato(2-)-N’,8°:N? 8]
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O
\ %
N
Jj@ C
N N\
/
Cd
\O

catena-poli [cadmio-u-[[5,5 -[difenil-4,4"-diilobis(metilidinenitrilo)]di-8-quinolato](2-)-
-N' . O:N"",0"]

I1-7.3.4.2 CRUs que contienen mas de un atomo central

Las CRUs que contienen mas de un 4&tomo central se nombran por extension de los
principios de la Seccion I1-7.3.4.1. El 4tomo central principal se selecciona de acuerdo a la
Seccion 1-7.3.2.1, y el orden de cita esta determinado por la Seccion 11-7.3.2.2.

Ejemplos:

1.

catena-poli [(oxovanadio)-di-z-hidroxo-(oxovanadio)]-[ z-(quinolin-8-olato-N: O)-u-
-(quinolin-8-olato-O:N)]
[la direccion de citacion esta determinado por la Seccion 11-7.2.3.2.2(ii)]
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catena-poli [cobre-di-u-cloro-cobre-p-[2,2"-(azo-N: ")dipiridina-N:N ]
[la direccion de cita esta determinada por la Seccion 11-7.3.2.2(ii)]

I1-7.3.5 Polimeros de coordinacion de hélice simple y cuasi-simple con centros de
coordinacion polinuclear

Los polimeros de coordinacion de hélice simple y cuasi-simple con un centro de
coordinacion polinuclear se denominan practicamente de la misma forma que los polimeros
de coordinacion que poseen un solo centro mononuclear. El centro polinuclear es la unidad
principal y comienza con la cita de las subunidades en el nombre de la CRU. Ambas
posiciones del complejo polinuclear donde el ligando puente estd unido se indican por
localizantes numéricos, insertados entre el nombre del centro polinuclear y los nombres del
ligante puente, y separados por dos puntos; los localizantes anteriores a los dos puntos se
refieren al centro polinuclear precedente en la CRU y los localizantes que siguen a los dos
puntos se refieren al proximo centro polinuclear en la cadena polimérica.

Ejemplos:
1. {-[-octaedro-W¢(u-Brs)(2,3,4,5-Brs)-]-(6:1)-(Bry)-},
catena-poli [octa-p-bromo-2,3,4,5-tetrabromo-octaedro-exatungsteno)-6:1-4-

-tetrabromuro(2-)]]
I, 1
/ \
[
\ g
l

catena-poli [[1,2:1,3:2,3-tri-u-yodo-1,2,3,3-tetraiodo-triangulo-trirenio(3Re-Re) |-
-2,2:1,1-di-p-yodo] (Nota 7x)

2.

I1-7.3.6 Polimeros inorganicos y de coordinacion regulares de hélice simpe y cuasi-
simple con CRUs idnicas

Los polimeros inorganicos y de coordinacion regulares de hélice simple y cuasi-
simple con CRUs i6nicas se nombran en la misma forma general como se describiera en las
Secciones 11-7.3.3, 1I-7.3.4 y 1I-7.3.5. La carga de la CRU se puede indicar por un nimero

Nota 7x : Las reglas de numeracion para los complejos pdinucleares no han sido totalmente definidos. La
numeracion mostrada aqui es arbitraria y s6lo por conveniencia en la definicion de la estructura de este
polimero en este Capitulo.
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de carga citado luego del nombre de la porcion idnica de la CRU. Los niimeros de
oxidacion se pueden emplear para denotar el estado de oxidacion del 4&tomo central; si ello
se hace asi, se adjuntan al nombre del atomo central en la forma usual.

Ejemplos (ver Nota 7y):

1.
20 /_ﬂlr
et
catena-poli [cesio[cuprato-tri-z-cloro](1-)]
0
catena-poli [cesio[cuprato(II)-tri-z-cloro]]
2.
B (NHy), (NH,), ]

AN
(HzN)zC— \C/ —C(NH2)2 (HzN)zC—S\Cu/S"C(NHZ)z [NO3]4
u
TTT—s— N\
(H,N),C=S I I S=C(NH,),

(NH;),

n

catena-poli [[bis-u-(tiourea-S,S)-2-(tiourea-S)dicobre]-1,2:1,2-[bis-u-(tiourea-S,S) ][ bis--
-tiourea-S, S)-2-(tiourea-S)dicobre]-1:1-u-(tiourea-S:S)](4+)tetranitrato]
6
catena-poli [[bis-u-(tiourea-S§,S)-2-(tiourea-S)dicobre(1)]-1,2:1,2-[bis-u-(tiourea-S,S) ][ bis-
- p-(tiourea-S,S)-2-(tiourea-S)dicobre(I)]-1:1--(tiourea-S:S) |tetranitrato]

I1-7.3.7 Configuracion estereoquimica de una CRU

La configuracion estereoquimica de una CRU, consistente en una atomo central
mononuclear y un ligante puente, se puede designar por prefijos apropiados citados antes
del nombre completo apropiado del polimero (Nota 7z).

Nota 7y : Desde un punto de vista inorganico, puede ser mejor considerar @stos polimeros como sales de
iones poliméricos tal como se ilustra a continuacion:

e

Cesio catena-poli[cuprato-tri-z~cloro](-1) 6 cesio catena-poli[ cuprato(IT}tri-z~cloro].
Nota 7z : Un formato alternativo en el cual el prefijo estreoquimico insertado entre el
prefijo poli y el nombre de la CRU para ambos ejemplos bajo esta recomendacion deberia
ser mas consistente con la practica de la nomenclatura inorgéanica, tal como se muestra en
los  nombres: (1)  catena-poli[cis-[(difluorooro)-u-fluoro]];  catena-poli[trans-
[dipotasio[(tetrafluoroaluminato)-u-fluoro](2-)]] 6 catena-poli[trans[dipotasio[tetrar-
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Ejemplos:
1.

cis-catena-poli (dlﬂuorooro) L-fluoro]
2.

e

trans-catena-poli [dipotasio[[tetrafluoroaluminato)-u-fluoro](2-)]]
6
trans-catena-poli [dipotasio[[tetrafluoroaluminato(IlI)-z-fluoro]]
(la préctica de la nomenclatura inorgénica no deberia requerir el uso del nimero de
oxidacion para el aluminio)

I1-7.3.8 Grupos terminales de los polimeros inorganicos o de coordinacion lineales
Los grupos terminales de los polimeros inorganicos o de coordinacion lineales se
especifican por prefijos citados en frente del nombre del polimero (ver Seccion I1-7.3.1.4).

11-7.3.8.1 El uso de los términos o y ®

Los grupos ligados a la primera subunidad constituyente de la CRU preferida es
decir, el centro de coordinacidon principal escrito como la subunidad terminal izquierda en
la CRU, se nombran como ligandos y se designan por la letra griega a.

Los grupos terminales unidos a la otra subunidad terminal de la CRU preferencial se
nombran como ligandos si estan unidos a un atomo central o, si estan ligados a un ligando
puente, se nombran como un atomo central por el principio usual de la nomenclatura de
coordinacion y se designan por la letra griega w.

Ejemplos:

CI-(-S-),-H
a-cloro-w-hidruro-catena-poli [sulfur]
2.

-fluoroaluminato(IIl)--fluoro]]. Sin embargo, la recomendacion de la Seccion 11-7.3.4 esta
de acuerdo con la recomendacion para la notacion estereoquimica para los polimeros
organicos [Pure Appl. Chem., 53, 733 (1981)].
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H0/ Ox 0 O OH
Zn Zn
H0( o <07 o 0

a,a-diacuo-w-[[2,5-dihidroxi-p-benzoquinonato( 1 —)—O] Nox |cinc]-catena-poli [cinc-p-
-2,5-dihidroxi-p-benzoquinonato(2-)-0’, 0°:0%,0’1]

I1-7.3.8.2 Eleccion de los grupos terminales

Cuando hacen falta elegir los ligandos para ser citados como un grupo terminal o
incluirlos en la CRU, el ligando escogido como grupo terminal & es aquel cuyo nombre
aparece primero en el alfabeto.
Ejemplo:
1.

NH3 NH3

H3N ——2Zn —Cl 4—Zn—Cl

Cl Cl

n

a-amino-w-(aminodiclorocinc)-catena-poli [(aminoclorocinc)-z-cloro]

I1-7.3.8.3 Grupos ionicos terminales
Los grupos terminales que se pueden considerar como idnicos se nombran por
medio de los principios de la nomenclatura de coordinacion. La carga se indica por un
numero de carga citado al final del nombre completo del polimero.
Ejemplos:
1. [0-(-M00,-0-)"-MoOs]*
[ -0x0-w-(trioxomolibdato)-catena-poli [(dioxomolibdeno)-z-0x0]](2-)
2.

2+
MoOy — O MoO»

0 — MoOy — O — MoOy —0

MoOy — 0O MoO»

n

- LU3-0X0- - ,ng—oxo—tris(dioxornolibdeno)]tris[catena—poli—[_(dioxomolibdeno)— 1-0x0]](2+)
(Nota 7aa)

Nota 7aa : Este es un polimero regular de hélicesimple consistente en tres cadenas unidas por un grupo
terminal oxo.



141

Indice Alfabético

Anderson, 15, 16

arsénico, 17, 100, 111

atomos anulares, 81, 82

azano, 61

bi-intercalacion, 112, 114

cadenas ramificadas, 73, 86, 107

Cahn, Ingold y Prelog, 46

cajas, 107

camino mas corto, 122, 126, 128

catena, 71, 95,97, 103, 120, 124, 134, 139

centros de coordinacion polinucleares, 120, 123, 130
clorinas, 48, 54

clorofilas, 55

compuestos de coordinacion, 7, 16, 96, 106, 124
compuestos de intercalacion, 108, 109, 110, 111, 112, 114
compuestos devalencia mixta, 12

compuestos especificamente etiquetados, 33, 35
compuestos ternarios, 112, 113

corchetes cuadrados, 33, 34, 35, 36, 38, 92, 94, 97, 124, 133
Dawson, 25

def, 39

denominacion, 25, 71, 86, 87, 120, 123
descriptores nodales, 94, 101

diazano, 66

diazeno, 68

donor, 64, 105, 111

epitaxis, 114

esqueletos, 119, 129, 134

estado de oxidacion, 12, 45, 63, 74, 139
estereoquimica, 46, 51, 65, 139, 140

estructuras defectuosas, 23

fosforo, 17, 74, 98, 100, 101

Gard, 115

gen, 37,38

grafeno, 110, 111, 112,113, 114, 115, 116

grafito, 108, 109, 110, 111, 112, 113, 114, 115, 116
grafos, 86,92, 93, 94

grupos terminales, 119, 120, 124, 140, 141

hélice, 118, 119, 120, 122, 123, 125, 129, 133, 134, 138, 141
heteropolianiones, 11, 16

hidrazina, 61, 66, 68, 126

hidrogeno, 30, 44, 61, 66, 71, 72, 75, 81, 87, 88, 96, 101, 111
hidruro, 62, 63

hidruros de nitrégeno, 61, 62, 64, 65, 68

hierro, 48

homopolianiones, 11

indice de configuracion, 46

iones catenato, 79

iones catenio, 78

isdbmeros, 7, 12, 16, 17, 18, 21, 22, 24,26, 27
kappa, 45, 64, 65

Keggin, 16, 17, 18, 19, 23, 24, 25



142

ligandos, 6, 7, 8, 11, 13, 15, 16, 44, 45, 46, 48, 61, 63, 64, 65, 68, 71, 74, 75, 80, 81, 82, 83, 87, 88, 92, 95, 96,
98,102, 103, 104, 105, 120, 122, 123, 125, 128, 129, 130, 131, 133, 134, 10, 141

ligandos puente, 123, 125, 130, 131, 134

Lindgvist, 11, 14, 15, 20

localizantes, 7, 8, 11, 22, 26, 27, 30, 36, 38, 39, 40, 41, 45, 71, 75, 88, 90, 93, 94, 97, 98, 104, 138

modificacién isotopica, 35, 41, 42

molibdeno, 14, 15, 17, 22

nombres sistematicos, 61, 62, 64

nombres triviales, 43, 48, 52, 61, 119

nomenclatura de coordinacion, 8, 12, 75, 81, 120, 123, 125, 140, 141

nomenclatura nodal, 86, 87, 100

numeracion de atomos, 88

orientacion, 46, 120, 134

plano de simetria de referencia, 9, 21

plano esqueletal terminal preferido, 8, 9

poli, 22, 119, 120, 124, 129, 130, 131, 134, 139

polianiones, 7, 11, 15, 16, 17, 23, 25, 27

poliedros, 8

porfirinas, 43, 44, 48

porfirindgeno, 58

racimos, 39, 103

reticulo cristalino, 38, 115

secuencia de elementos, 72, 84,130

secuencia de prioridades, 98

subunidades constituyentes, 118, 120, 122, 124, 125, 126, 132

tetrapirrol, 44, 45, 46, 48

tetrapirroles, 43, 44, 48

transferencia de carga, 12, 108, 109, 111, 116

tungsteno, 12, 13, 14, 15, 17, 21, 23,25

unf, 38

unidades repetitivas constitucionales, 115, 118, 121, 124

vanadio, 13, 21, 22



