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Métodos de determinagdo dos mecanismos de reagdes. Aspectos termodindmicos e cinéticos.
Reatividade e estrutura. Substituicio nucleofilica alifatica: SN2 e Sn1, par idnico e participagio
do grupo vizinho. ReacGes de eliminacio: E1, E2 e E1cB. Reatividade e efeitos de orientacdo.
Estereoquimica. Reagdes de adi¢des polares: alcenos e alcinos. Carbanions e outras espécies
nucleofilicas de carbono. Aromaticidade: mecanismos das reacdes de substituicdo eletrofilica
e nucleofilica aromética, orientagio e reatividade. Reagdes de compostos carbonilicos. Reacdes
de cicloadicdo: reacdes de Diels-Alder, reagdes de cicloadicio 1,3-dipolar. Reacdes radicalares.

Objetivos

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

na deduc@o das propriedades e reatividade dos compostos, discutindo reagdes e mecanismos
basicos em quimica organica.

Objetivos Especificos: Na medida em que o aluno receba os contetidos programaéticos, resolva
os exercicios e execute as tarefas de leitura e de estudos, devera ser capaz de:

1. Aplicar os fundamentos tedricos e a teoria estrutural ao estudo das reagOes e dos mecanismos;
2. Reconhecer as propriedades dos compostos;

3. Relacionar as propriedades dos compostos as reacdes caracteristicas;

4. Aplicar os conhecimentos tedricos basicos na anélise e discussdo dos mecanismos (gerais)
das reacdes;

5. Criticar artigos cientificos da literatura corrente relacionados com o contetido programatico
da disciplina.
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1. Fundamentos de Quimica Organica:

1.1 Teoria de orbitais moleculares: orbitais hibridos, ligacdes pideslocalizadas, aromaticidade,
método da combinagfo linear de orbitais atdmicos, orbitais de fronteira (HOMO-LUMO).

1.2 Estudo e Descrigido de Mecanismos de Reagdes Orgénicas: Parametros termodinimicos e
cinéticos para as reagdes. Aproximagio do estado estaciondrio, teoria do estado de transicéo,
principio da reversibilidade microscépica, velocidade de reacdo vs. temperatura, efeitos do
substituinte e relagdes lineares de energia livre, controle cinético vs. termodinamico, postulado
de Hammond, principio de Curtin-Hammett, efeito isotépico, identificacdo de produtos e
intermedidrios, catélise por 4cido ou base.

1.3 Acidos e Bases: Teoria de Bronsted; dcidos e bases de Lewis, 4cidos e bases duros e moles,
efeitos da estrutura e do meio sobre a forca de acidos e bases; escalas de acidez.

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

2. Reacdes dos compostos carbonilicos:
2.1 Padrdes mecanisticos das reacdes de adi¢do e substitui¢o & centros carbonilicos.

3. Substituicio Nucleofilica:

3.1Substituicdo nucleofilica pelo mecanismo de ionizagdo (Sn1)

3.2Substituicdo nucleofilica pelo mecanismo de deslocamento direto (Sn2)

3.3Relacho entre estereoquimica e os mecanismos de substituicéo

3.4Efeitos de solvatacfo e estrutura na reatividade

3.4.1Caracteristicas de nucleofilicidade, efeitos de solvatacio na nucleofilicidade, efeitos do
grupo de saida, efeitos da conjugagio na reatividade

3.5Participacdo do grupo vizinho

3.6 Estrutura e reacdes de intermedidrios carbocations

3.7Reacdo de Mitsunobu

4. Reacdes de Eliminacio
4.1 Mecanismos de E1, E2 e Elcb
4.2 Regioquimica das eliminacdes
4.3 Estereoquimica das reagdes E2
4.4 Desidratacio de alcoois

5. Adigdes eletrofilicas a liga¢do multipla C-C

5.1 AdigBes eletrofilicas & alcenos: adicdo de HX, adi¢io de halogénios, hidratag#o,
sulfenilacéo e selenilago, hidroboragéo.

3.2 Ciclizagdo eletrofilica: halociclizagfo, ciclizagio com espécies eletrofilicas de enxofre e
selénio, Regras de Baldwin.

6. Reacdes de Substituicio Aromatica

6.1Critérios de aromaticidade

6.2 Reagdes de Substituicdo eletrofilica aromatica: nitracdo, halogenacgo, alquilacio e acilagio
de Friedel-Crafts, Metalacdoeletrofilica

6.3 Relacdo estrutura x reatividade de benzenos substituidos
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6.4 Reacdes de substituicio nucleofilica aromatica: ions arildiazdénio como intermediarios
sintéticos, substituicio pelo mecanismo de adi¢io-eliminacdo, substitui¢fo pelo mecanismo de
eliminacdo-adicdo.

6.5 Reacdes de substituigdo aromatica catalisadas por metais de transi¢fio: reagdes catalisadas
por cobre, reacdes catalisadas por Paladio.

7. Reacdes de radicais
7.1 Formacdo de radicais e detec¢do de radicais
7.2 Reagdes de radicias: adigdes, substituicdes, mecanismo Sxr1, substituicdio aromatica.

8. Reagdes periciclicas: reacdes eletrociclicas, reagdes sigmatrdpicas e reagdes de cicloadigo
(Diels-Alder)

8.1Estereoquimica de reagdes periciclicas: processos conrotatdrios e disrotatorios, suprafaciais
e antarafaciais

8.2Regras de Woodward-Hoffmann e de orbitais de fronteira (Fukui);

8.3 Reacdes de cicloadi¢do],3-dipolar

Metodologia
Considerando a Ordem de Servigo n° 005/2022-GRE que dispde sobre o retorno das aulas

presenciais nos cursos de pés-graduacio latu sensu e strict sensu da Unioeste, a metodologia
adotada serd baseada em aulas teoricas expositivas, utilizando recursos audiovisuais existentes

na institui¢do, tais como projetor multimidia, quadro-negro, giz e apagador. Serdo propostos

estudos de caso utilizando-se artigos relevantes da 4rea.

Avaliacio
(critérios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)

A avaliagdo consistird da média de quatro provas abrangendo os contetidos abordados, com
peso (6) e um semindrio em formato de aula com peso (4).

A média final serd calculada pela seguinte expressio:
MF = M(P)*0,6+ M(S)*0,4

Bibliografia basica
1. CAREY, F., “Organic Chemistry”, 5* edi¢do, 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

L 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

Flavia Giovana Manarin — 15 horas
Isaq George Rosset — 15 horas
Mauricio Ferreira da Rosa — 15 horas
Renato Eising — 15 horas
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