Quimica Orgéanica

Créditos: 04
Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Ligagbes Covalentes das Substancias Orgéanicas: Teoria do Orbital
Molecular, Teoria dos Orbitais Moleculares de Fronteira e Teoria da Ligacdo de
Valéncia. Acidos e Bases em Quimica Organica: Efeito do Solvente no Equilibrio
Acido-Base e A Equacdo de Hammet e Taft. Aspectos em Estereoquimica e Analise
Conformacional: Introducdo aos Modelos de Estereosseletividade e Aspectos
Computacionais para a Analise Conformacional.

Programa:
1. Ligacdes Covalentes das Substancias Organicas.

= Teoria de Lewis: Construcdo de Moléculas, Carga Formal e Carga
Parcial (Carga de Langmuir-Lewis);

= Mecénica Ondulatéria: Equacao de Schrodinger;

= A Teoria da ligacdo de Valéncia: Orbitais Hibridos, Ligacfes
Localizadas, Ligacbes  Deslocalizadas, Forcas de Ligacéo,
Comprimento de Ligacdo, Angulos de Ligacdo, Momento Dipolar,
LigacBes de Hidrogénio e Hiperconjugacao;

= Teoria dos Orbitais Moleculares: Ligacdo do H, e a Teoria dos Orbitais
Moleculares de Fronteira (HOMO e LUMO). Orbitais Moleculares do
Etano, Eteno e Etino. Aromaticidade do Benzeno, entre outros;

= Estabilidade relativa de Cations e Anions: Efeito Polar, Ressonancia e
Hiperconjugacao;

=  Aromaticidade de Cétions e Anions;

= lons Classicos e Ndo-Classicos: lons Halénios, Fendnio, Norbornenila
e Norbornila;

= Aspectos Computacionais para a Hiperconjugacédo e Estabilidade de
Cétions: Comparacfes das Metodologias Semi-Empiricas, Ab-Initio e
DFT.

2. Acidos e Bases em Quimica Orgéanica.
= Conceitos de Acidez e Basicidade: As Teorias de Bronsted-Lowry, de
Lewis e de Person (Acidos Duros e Moles);
= Acidez Intrinseca na Fase Gasosa e o Efeito do Solvente no Equilibrio
Acido-Base;
= Aspectos Quantitativos da relacdo Estrutura-Acidez: a Equacdo de
Hammet e Taft.

3. Aspectos em Estereoquimica e Analise Conformacional

= Elementos de Simetria : Plano( ), Eixo (Cn) e Centro de Simetria (i);

= Enantibmeros, Diastereoisdbmeros, Configuracdo Relativa versus
Absoluta;

= Pro6-quiralidade: Faces e Grupos;

= Aspectos em Andlise Conformacional de Sistemas Aciclicos,
Monociclico e Biciclicos: Efeito Estereoeletrébnico no Equilibrio
Conformacional;

= Ajuda Computacional via Mecanica Molecular na busca da
Conformacado mais Estavel;

= Efeito Anomérico;

= Introducdo aos Modelos de Estereosseletividade: O Modelo de Cram e
de Felkin-Anh;



= Aspectos Computacionais para a Analise Conformacional: uso de
Metodologias Semi-Empirica, Ab-Initio e DFT na Determinacdo de
Maximos e Minimos Conformacionais.
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