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UNIVERSIDADE ESTADUAL DO OESTE DO PARA}\TA
PRO-REITORIA DE PESQUISA E POS-GRADUACAO

PLANO DE ENSINO - PERIODO LETIVO/ANO - 1°/2021
Programa: Programa de P6s-Graduacio em Quimica - PPGQUI
Area de Concentra¢do: Quimica

Mestrado em Quimica

Centro das Engenharias e Ciéncias Exatas - CECE

Campus de Toledo
DISCIPLINA
Cédigo Nome Carga hordria
AT!| AP? Total
Quimica Organica Avancada 60 60
(I Aula Teérica;? Aula Pratica)
Ementa

Métodos de determinag@o dos mecanismos de reagdes. Aspectos termodindmicos e cinéticos.
Reatividade e estrutura. Substitui¢do nucleofilica alifatica: Sn2 e Sn1, par idnico e participagdo
do grupo vizinho. Reagdes de eliminagdo: E1, E2 e E1cB. Reatividade e efeitos de orientacéo.
Estereoquimica. Reagdes de adigdes polares: alcenos e alcinos. Carbanions e outras espécies
nucleofilicas de carbono. Aromaticidade: mecanismos das reagdes de substitui¢do eletrofilica
e nucleofilica aromética, orientagéo e reatividade. Reacdes de compostos carbonilicos. Reagdes

de cicloadig#o: reagdes de Diels-Alder, reagdes de cicloadig#o 1,3-dipolar. Reag¢des radicalares.
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Objetivos

Objetivo Geral: aluno devera ser capaz de, no final do curso, aplicar os fundamentos teéricos
na deducdo das propriedades e reatividade dos compostos, discutindo rea¢des e mecanismos

basicos em quimica orgénica.

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

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

1. Aplicar os fundamentos tedricos e a teoria estrutural ao estudo das rea¢des 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 anélise e discussdo dos mecanismos (gerais)
das reagdes;

5. Criticar artigos cientificos da literatura corrente relacionados com o contetido programéatico

da disciplina.
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Conteudo Programatico

1. Fundamentos de Quimica Organica:

1.1 Teoria de orbitais moleculares: orbitais hibridos, liga¢cdes pideslocalizadas, aromaticidade,
método da combinagdo linear de orbitais atdmicos, orbitais de fronteira (HOMO-LUMO).

1.2 Estudo e Descri¢do de Mecanismos de Reagdes Orgénicas: Pardmetros termodinidmicos e
cinéticos para as reagdes. Aproximagio do estado estacionario, teoria do estado de transic#o,
principio da reversibilidade microscopica, velocidade de reagfo vs. temperatura, efeitos do
substituinte e relagdes lineares de energia livre, controle cinético vs. termodindmico, postulado
de Hammond, principio de Curtin-Hammett, efeito isotdpico, identificagio de produtos e
intermedidrios, catélise por 4cido ou base.

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

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

2. Reacdes dos compostos carbonilicos:
2.1 Padrdes mecanisticos das reagdes de adi¢do e substitui¢do a centros carbonilicos.

3. Substituicio Nucleofilica:

3.1Substitui¢do nucleofilica pelo mecanismo de ionizagio (Sn1)

3.2Substitui¢do nucleofilica pelo mecanismo de deslocamento direto (Sn2)

3.3Relacdo entre estereoquimica e os mecanismos de substituicio

3.4Efeitos de solvatagfo e estrutura na reatividade

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

3.5Participagdo do grupo vizinho

3.6 Estrutura e reagdes de intermediérios carbocations

3.7Reacdo de Mitsunobu

4. Reacoes de Eliminacio
4.1 Mecanismos de E1, E2 e Elcb
4.2 Regioquimica das eliminac¢des
4.3 Estereoquimica das reagdes E2
4.4 Desidratacdo de élcoois

S. Adigdes eletrofilicas a ligacdo multipla C-C

5.1 Adigbes eletrofilicas 4 alcenos: adicdo de HX, adigdo de halogénios, hidratacio,
sulfenilacdo e selenilagdo, hidroboracio.

5.2 Ciclizagdo eletrofilica: halociclizaggo, ciclizagdo com espécies eletrofilicas de enxofre e
selénio, Regras de Baldwin.

6. Reacdes de Substitui¢io Aromatica

6.1Critérios de aromaticidade

6.2 Reagdes de Substituigdo eletrofilica aromatica: nitragdo, halogenagio, alquilagio e acilaggo
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 arildiazénio como intermediérios
sintéticos, substitui¢io pelo mecanismo de adigfo-eliminac&o, substitui¢do pelo mecanismo de
eliminac&o-adic&o.

6.5 Reagdes de substituigdo aromatica catalisadas por metais de transigdo: reagdes catalisadas
por cobre, reacdes catalisadas por Paladio.

7. Reagdes de radicais
7.1 Formagdo de radicais e detec¢do de radicais
7.2 Reagdes de radicias: adigdes, substitui¢des, mecanismo Snr1, substitui¢do aromatica.

8. Reagdes periciclicas: reagdes eletrociclicas, reagdes sigmatrdpicas e reagdes de cicloadi¢do
(Diels-Alder)

8.1Estereoquimica de reagdes periciclicas: processos conrotatoérios e disrotatérios, suprafaciais
¢ antarafaciais

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

8.3 Reacdes de cicloadi¢dol,3-dipolar

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

Metodologia

Devido & pandemia do COVID-19 e considerando a Resolugdo n® 052/2020 — CEPE, a
metodologia adotada excepcionalmente abrangera o envio de materiais de apoio. Aulas remotas
sincronas realizadas por meio de aplicativos como Google Meet ou Microsoft Teams serdo
realizadas para discuss@o dos temas. Tarefas sobre os temas serdo solicitadas, avaliadas e o
docente dard feedback aos discentes. Recursos como textos e temas de carater cientifico em
artigos cientificos serdo utilizados. Caso as aulas voltem a ser presenciais, serdo utilizadas aulas
expositivas incentivando a participagdo e valorizando os conhecimentos prévios dos

académicos. Estudos de caso utilizando artigos relevantes da area.

Avaliacio
(critérios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)

A avaliacdo consistird da média de duas 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 expresséo:
MF = M(P)*0,6+ M(S)*0,4
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Bibliografia basica

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

Docentes

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

Data:05/04/2021 V&]C\/wﬁ G vogore )/)C, neta

Assinatura do docente responsavel pela disciplina

Colegiado do Programa (aprovacéo)

Atan°cod,de ©O5 /©9 [2021.

Coordenador: Cleber Antonio Lindino

Assinatura
Prof. Dr, Cleber - :1is Linding
/ Coordenador Especia 4o Programa de

Pés-Gradua«;ao Em Ouzmma Mestrado
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Conselho de Centro (homologacédo)

Ata de n° O3, de 12/OY 1021.

Diretor de Centro: Elvio Antonio de Campos “LLW (fdiins og'* ey ory

Assinatura
Eivio Antdnio ¢e Campos
Biretor do Ce:::ro de Engenharizs

@ Ciéncias
Portaria n®
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Nome/assinatura



