Codigo: QG108
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Nome em Inglés: General Theoretical Chemistry
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Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacao: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / Todos os periodos
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Ocorréncia nos Curriculos: 05, 50, 56, 63

Pré-requisitos:

Ementa: Estrutura atomica; periodicidade das propriedades atomicas; modelos de ligagdo quimica
(ionica e covalente); geometria molecular; interagdes intermoleculares, propriedades gerais de
sélidos, liquidos e gases. Nogoes de termodinamica.

Programa:

1. Estrutura atomica

Modelos atdmicos. Fung¢des de onda e niveis de energia. NUmeros quanticos e orbitais atdmicos. Spin
do elétron; Energia dos orbitais. Magnetismo e Paramagnetismo. Regra de Hund e principio de exclusdo
de Pauli. Preenchimento dos orbitais e configuragdo eletronica dos atomos.

2. Periodicidade das propriedades atébmicas

Configuracdo eletronica e a tabela periddica. Carga nuclear efetiva. Periodicidade das propriedades
atdbmicas: raio atdbmico, raio idnico, energia de ionizacao, afinidade eletrénica e suas anomalias.
Principais grupos dos elementos.

3. Modelos de ligacdo quimica (i6nica e covalente) e geometria molecular

Introducgao geral aos conceitos de ligagdo quimica: Ligagcdo iGnica e covalente.

Ligagdo ionica. Configuragao eletronica de ions, energia de ionizagdo e afinidade eletronica. Ciclo de
Born-Haber. Estrutura e energia de reticulo cristalino. Carater covalente em ligacdes
predominantemente idnicas (distancia de ligacdo, solubilidade, estabilidade térmica, ponto de fusdo e
sublimacao)

Ligacdo Covalente. Estruturas de Lewis. Geometria molecular: modelo VSEPR. Teoria da ligagdao de
valéncia e modelo da hibridizacdo de orbitais. Orbitais hibridos envolvendo orbitais-d. Ligacdes

multiplas. Limitacdes da teoria da ligacdao de valéncia.

Propriedades da ligagcdao quimica: entalpia e comprimento de ligagdao. Ordem da ligagdo. Estruturas de
ressonancia. Polaridade das ligacdes quimicas. eletronegatividade.

Orbitais moleculares para moléculas diatbmicas homonucleares e heteronucleares.




4. Interagdes intermoleculares

InteracGes ion-ion; ion-dipolo; dipolo-dipolo e dipolos induzidos. Ligacdo de hidrogénio. Efeitos destas
interacdes em pontos de fusao, de ebulicdo e solubilidade. Estrutura geral de liquidos. Gas ideal e gases
reais.

5. NogOes de termodindmica e equilibrio quimico

As Leis da Termodinamica; critérios de espontaneidade; energia de Gibbs. Constantes de equilibrio;
resposta do equilibrio a mudancas das condicdes.

6. Cinética quimica

Ordem de reacdo. ReacOes de primeira e segunda ordem. Tempo de meia vida. Influéncia da
temperatura na velocidade de reacao; energia de ativacao
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2) KOTZ, ). C. TREICHEL JR, P. Quimica e reagoes quimicas, 32 edicdo, Volumes 1 e 2. RJ: Livros Técnicos
e Cientificos, 1998. (e 42 edicdo, Volumes 1 e 2. RJ: Livros Técnicos e Cientificos, 2002).
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4) LEE, J. D. Quimica Inorganica nao tao concisa. 52 ed., Sao Paulo: Edgard Bllicher, 1999.
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