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Mestrado em Quimica

Centro das Engenharias e Ciéncias Exatas - CECE

Campus de Toledo
DISCIPLINA
Codigo Nome Carga horidria
- AT'| AP? Total
Quimica Organica Avancada 60 | 60
T Ayla Teérica;? Aula Prética)
Ementa

Meétodos de determinacéo dos mecanismos de reagdes. Aspectos termodindmicos e cinéticos.
Reatividade ¢ estrutura. Substituigéo nué:lgé';fﬂica alifatica: Sx2 e Sn1, par idnico e participagdo
do grupo vizinho. Reag¢des de eliminagdo: E1, E2 e El¢B. Reatividade e éfei't'ds'de' Orientagﬁo
Estereoquimica. Reagfes de adigbes polares: alcenos e alcinos. Carbamons e outras espec1es

nucleofilicas de carbono. Aromaticidade: mecanismos das reagdes de substltulgao eletroﬁhca

e nucleofilica aromatica, orientaciio e reatividade. Reagdes de compostos carbomhcos
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Objetivos

Objetivo Geral: aluno devera ser capaz de, no final do curso, aplicar os fundamentos teoricos

na deducdo das propriedades e reatividade dos compostos, discutindo reagdes e mecanismos

basicos em quimica orgénica.

Obietivos Especificos: Na medida em que o aluno receba os contetidos programaticos, resolva

0s exercicios ¢ execute as tarefas de leitura e de estudos, deverd ser capaz de:

L Aphcar 0S fundamentos teoncos e ateona estrutural ao estudo das reagdes e dos mecanismos;
'2 Reconhecer as propriedades dos compostos

- : 3 Relacmnar as proprledades dos compostos as reagdes caracteristicas;

4 Aphcar os conhec1mentos tedricos basicos na andlise e discussdo dos mecanismos (gerais)
'.'das reac;oes ' e

e 5 Crmcar artlgos men‘uﬁcos da 11teratura corrente relacionados com o contetdo programético

"d_'a: d1s01p'hna.'
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Conteido Programatico

1. Fundamentos de Quimica Orgéinica:

1.1 Teoria de orbitais moleculares: orbitais hibridos, ligagdes pideslocalizadas, aromaticidade,
método da combinagdo linear de orbitais atbmicos, orbitais de fronteira (HOMO-LUMO).

1.2 Estudo e Descrigiio de Mecanismos de ReagSes Orgénicas: Pardmetros termodindmicos e
cinéticos para as reagdes. Aproximagio do estado estaciondrio, teoria do estado de transi¢o,
principio da reversibilidade microscopica, velocidade de reagio vs. temperatura, efeitos do
substituinte e relacdes lineares de energia livre, controle cinético vs. termodindmico, postulado
de Hammond, principio de Curtin-Hammett, efeito isotopico, identificagdo de produtos e
intermediarios, catalise por acido ou base.

1.3 Acidos e Bases: Teoria de Bronsted; acidos e bases de Lewis, acidos e bases duros e moles,
efeitos da estrutura e do meio sobre a for¢a de acidos e bases; escalas de acidez.

1.4 Estereoquimica: relagdes enantioméricas e diastereoméricas, relagdes pré-quirais;
resolucdo enantiomérica.

2. Reacoes dos compostos carbonilicos: -
2.1 Padrdes mecanisticos das reagdes de adigio e substitui¢io a centros carbomhcos

3. Substituicio Nucleofilica:

3.1Substituicdo nucleofilica pelo mecanismo de ionizagdo (Sn1)

3.2Substituicio nucleofilica pelo mecanismo de deslocamento direto (Sn2)

3.3Relacio entre estereoquimica ¢ 0s mecanismos de substituigdo

| 3.4Efeitos de solvatagdo e estrutura na reatividade

| 3.4.1Caracteristicas de nucleofilicidade, efeitos de solvatagdo na nucleofilicidade, efeitos do
- | grupo de saida, efeitos da conjugagfo na reatividade

3.5Participagfo do grupo vizinho

3.6 Estrutura e reagdes de intermedidrios carbocations

13.7Reagdo de Mitsunobu

4. Reacoes de Eliminacio. .
4.1 Mecanismos de E1, E2 e Elcb S
4.2 Regioquimica das eliminagdes

4.3 Estereoquimica das reagdes E2 >
4.4 Desidratacio de dlcoois

5. Adigdes eletrofilicas a ligacdo maltipla C-C

5.1 Adigdes eletrofilicas & alcenos: adi¢do de HX, adigfio de halogénios, hidratacdo,
sulfenilagio e selenilagdo, hidroboragéo.

5.2 Ciclizac#o eletrofilica: halociclizagio, ciclizagdo com espécies eletrofilicas de enxofre ¢
selénio, Regras de Baldwin.

6. Reacgdes de Substituicio Aromatica

6.1Critérios de aromaticidade

6.2 Reacdes de Substituigdo eletrofilica aromatica: nitragdo, halogenagfo, alquilagio e acilagio
de Friedel-Crafts, Metalagdoeletrofilica

6.3 Relacio estrutura x reatividade de benzenos substituidos
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6.4 Reacdes de substituigdo nucleofilica aromdtica: fons arildiazonio como intermediarios
sintéticos, substitui¢do pelo mecanismo de adigdo-eliminagio, substitui¢io pelo mecanismo de
eliminagdo-adicio.

6.5 Reacdes de substituigio aromatica catalisadas por metais de transigdo: reagdes catalisadas
por cobre, reagdes catalisadas por Paladio.

Atividades Praticas — grupos de ........ alunos

Metodologia

.| Considerando a Ordem de Servigo n° 005/2022-GRE que dispde sobre o retorno das aulas
| presenciais nos cursos de pos-graduacio latu sensu e strict sensu da Unioeste, a metodologia
! adotada serd baseada em aulas tedricas expositivas, utilizando recursos audiovisuais existentes

| na instituicdo, tais como projetor multimidia, quadro-negro, giz e apagador. Serio propostos

estudos de caso utilizando-se artigos relevantes da area.

Avaliacgio
(critérios, mecanismos, instrumentos ¢ periodicidade)

A avaliagfo consistird da média de trés provas abrangendo os contetidos abordados, com peso
(6) e um seminario em formato de aula com peso (4).

A média final sera calculada pela seguinte expressao
MF = M(P)*0,6+ M(S) 0,4

Bibliografia basica

1. CAREY,F., “Organic Chemistry”,'Sé”sédi(;éo, McGrawHill. New York, EEUU, 1997.

2. MARCH, J. Advanced Organic Chemistry: Reactions, Mechanisms, and Structure. 6th ed.
New York: John Wiley, 2007.

3. ANSLYN,E. V.; DOUGHERTY, D. A. Modern Physical Organic Chemistry. University
Science Books, 2006.
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Bibliografia complementar

1. LOWRY, T. H.; RICHARDSON, K. S. Mechanism and Theory in Organic Chemistry.
3rd ed. New York: Harper and Row, 1987.

2. MASKILL, H. Mechanisms of Organic Reactions. New York: Oxford University Press,
2000.

3. MASKILL, H. Structure and Reactivity in Organic Chemistry. New York: Oxford
University Press, 2000.

4, KIRBY, A. J. Stereoelectronic Effects. New York: Oxford University Press, 2000.

Docentes
Flivia Giovana Manarin — 20 horas
Isaq George Rosset — 20 horas
Renato Eising — 20 horas A
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Assinatura do docente responsavel pela disciplina

Colegiado do Programa (aprova¢io)

Atan® O3 ,de 42 /05 /2023.

= P >
Coordenador: Cleber Antonio Lindino et

Assinatyra
? rof. D1, CIaQAntonioltrmdlno
| Coordenador do Progar‘na.de
4 pos-Graduagdo em Quirmica
: oortaria N° 0436/2023-GRE

Conselho de Centro (homologacéo)

Ataden® ()4, de 211 OS5 2023,
/
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Diretor de Centro: Elvio Antonio de Campos 'Ww Dins e Qi pn
Assinatura

Livio Antdnio de Tompes
Diretor do o Qe Engenharias

07 12020-GRE
i Jarenus da Toledo

Encaminhada copia a Secretaria Académica em: / /

Nome/assinatura




