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PLANO DE ENSINO - PERIODO LETIVO/ANO - 1°/2019
Programa: Programa de P6s-Graduagdo em Quimica - PPGQUI
Area de Concentragio: Quimica

Mestrado em Quimica

Centro das Engenharias e Ciéncias Exatas - CECE

Campus de Toledo

GOVERNO DO ESTADD

DISCIPLINA
Codigo Nome Carga horaria
AT'| AP? Total
Quimica Organica Avangada 60 60
" Aula Teédrica;” Aula Pratica)
Ementa

Métodos de determinag&o dos mecanismos de reagdes. Aspectos termodindmicos e
cineticos. Reatividade e estrutura. Substituicio nucleofilica alifatica: Sy2 e Sy1, par idnico e
participagdo do grupo vizinho. Reagdes de eliminacio: E1, E2 e E1cB. Reatividade e efeitos
de orientacdo. Estereoquimica. Reacdes de adigbes polares: alcenos e alcinos. Carbanions
e outras especies nucleofilicas de carbono. Aromaticidade: mecanismos das reacdes de
substituicdo eletrofilica e nucleofilica aromaética, orientacdo e reatividade. Reac¢bes de

compostos carbonilicos. Reagdes de cicloadicdo: reagdes de Diels-Alder, reacbes de

cicloadi¢do 1,3-dipolar. Reacdes radicalares.
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Objetivos

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

tedricos na dedugéo das propriedades e reatividade dos compostos, discutindo reacoes e

mecanismos basicos em quimica organica.

Objetivos Especificos: Na medida em que o aluno receba os conteltidos programaticos,

resolva os exercicios e execute as tarefas de leitura e de estudos, devera ser capaz de:

1. Aplicar os fundamentos teéricos e a teoria estrutural ao estudo das reacbes e dos
mecanismos:

2. Reconhecer as propriedades dos compostos;

3. Relacionar as propriedades dos compostos as reagdes caracteristicas:

4. Aplicar os conhecimentos tedricos basicos na analise e discussio dos mecanismos
(gerais) das reacgdes;

5. Criticar artigos cientificos da literatura corrente relacionados com o contelido

programatico da disciplina.
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Conteudo Programatico

1. Fundamentos de Quimica Orgénica:

1.1 Teoria de orbitais moleculares: orbitais hibridos, ligagdes pideslocalizadas, aromaticidade, meétodo da
combinag&o linear de orbitais atémicos, orbitais de fronteira (HOMO-LUMO).

1.2 Estudo e Descrig@o de Mecanismos de Reagdes Organicas; Pardmetros termodinamicos e cinéticos para as
reagbes. Aproximacdo do estado estacionario, teoria do estado de transigdo, principio da reversibilidade
microscopica, velocidade de reagéo vs. temperatura, efeitos do substituinte e relaces lineares de energia livre,
controle cinético vs. termodindmico, postulado de Hammond, principio de Curtin-Hammett, efeito isotopico,
identificag&o 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 forga de &cidos e bases; escalas de acidez.

1.4 Estereoquimica: relagbes enantioméricas e diastereoméricas, relacbes pro-quirais; resolugéo enantiomérica.

2. Reagdes dos compostos carbonilicos:
2.1 Padrdes mecanisticos das reagdes de adigio e substituicio a centros carbonilicos.

3. Substituicdo Nucleofilica:

3.1Substituicdo nucleofilica pelo mecanismo de ionizac&o (Sn1)

3.2Substituigdo nucleofilica pelo mecanismo de deslocamento direto (Sn2)

3.3Relago entre estereoquimica e os mecanismos de substituicao

3.4Efeitos de solvatacéo e estrutura na reatividade

3.4.1Caracteristicas de nucleofilicidade, efeitos de solvatacdo na nucleofilicidade, efeitos do grupo de saida,
efeitos da conjugacao na reatividade

3.5Participagao do grupo vizinho

3.6 Estrutura e reacgGes de intermediarios carbocations

3.7Reacdo de Mitsunobu

4. Reagdes de Eliminagéo

4.1 Mecanismos de E1, E2 e E1cb
4.2 Regioquimica das eliminagdes
4.3 Estereoquimica das reactes E2
4.4 Desidratagao de alcoois

5. Adigdes eletrofilicas a ligagdo multipla C-C

5.1 Adicbes eletrofilicas a alcenos: adi¢do de HX, adicdo de halogénios, hidratacéo, sulfenilacdo e selenilagéo,
hidroboragao.

5.2 Ciclizagéo eletrofilica: halociclizago, ciclizagdo com espécies eletrofilicas de enxofre e selénio, Regras de
Baldwin.

6. Reagdes de Substituicdo Aromatica

6.1Critérios de aromaticidade

6.2 Reagbes de Substituicéio eletrofilica aromatica: nitragdo, halogenacso, alquilacdo e acilagdo de Friedel-
Crafts, Metalagdoeletrofilica

6.3 Relacdo estrutura x reatividade de benzenos substituidos

6.4 Reacbes de substituigio nucleofilica aromatica: ions arildiazénio como intermediarios sintéticos, substituicio
pelo mecanismo de adigio-eliminagio, substituicdo pelo mecanismo de eliminagdo-adigdo.

6.5 Reacdes de substituicdo aromatica catalisadas por metais de transicdo: reagBes catalisadas por cobre,
reagdes catalisadas por Paladio.

7. Reagdes de radicais
7.1 Formagéo de radicais e detecgdo de radicais
7.2 Reagbes de radicias: adi¢bes, substituicbes, mecanismo Syr1, substituicdo aromatica.

8. Reacdes periciclicas: reagbes eletrociclicas, reagdes sigmatropicas e reacées de cicloadigdo (Diels-Alder)
8.1Estereoquimica de reagdes periciclicas; processos conrotatorios e disrotatérios, suprafaciais e antarafaciais
8.2Regras de Woodward-Hoffmann e de orbitais de fronteira (Fukui);

8.3 Reacdes de cicloadigdo1,3-dipolar
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Atividades Praticas — grupos de ........ alunos

Metodologia

Aulas tedricas expositivas, utilizando recursos audiovisuais existentes na instituicdo, tais

como projetor multimidia, quadro-negro, giz e apagador. Estudos de caso utilizando artigos

relevantes da area.

Avaliagdo
(criterios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)

A avaliacao consistird da media de duas provas abrangendo os contelidos abordados, com
peso (6) e um seminario em formato de aula com peso (4).

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

Bibliografia basica

1. CAREY, F., “Organic Chemistry”, 5% edicdo, 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.

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.
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Docente

Flavia Géovana Manarin
Renato/Eising

i
: /\’@’/* 6 Y )aroen 07/03/2019

Assinatura do docente responsavel pela disciplina

Colegiado do Programa (aprovagao)

Ata n° u;ﬁ]’iﬂ‘g,de 0% 1 O [2019.

Coordenador: Douglas Cardoso Dragunski

Coordenador 40 Prégrama de Pés-Graduagdo
em,&uimica - Mestrado
Portaria n® 4817/2018-GRE

7

Conselho de Centro (homologacao)

Ataden® O) ,de YOI 2019,

¢
Diretor de Centro: Elvio Anténio de Campos iiﬂ‘“"

Assinatura

Elvio Antnio de Campos
Diretor do Centro de Engenharias
e Ciéncias Exatas
Portaria N° 0031/2016-GRE
Unloeste - Campus Toledo

Encaminhada copia a Secretaria Académica em: / /

Nome/assinatura



