
 

Código: QO858 

Nome: Introdução à Físico-Química Orgânica 

Nome em Inglês: Introduction to Physical Organic Chemistry 

Nome em Espanhol: Introducción a la Físico-Química Orgánica 
Tipo de Disciplina: Semanal 

Tipo de Aprovação: Nota e Frequência 

Característica: Regular 

Frequência: 75% 
Tipo de Período / Período de Oferecimento: Semestral / A critério da Unidade de Ensino 

Exige Exame: Sim 

Vetores 

T L P O PE OE SL SEMANAS CRÉDITO 
2 - - - - - 2 15 2 

Ocorrência nos Currículos:  

Pré-requisitos: QO521 ou QO323 ou QO427 ou QO421 

Ementa: Estrutura e modelos de ligação química, Termodinâmica e estabilidade de compostos 
orgânicos, Análise conformacional e estereoquímica, Superfícies de energia potencial e análise 
cinética de reações orgânicas, Ferramentas de estudos de mecanismos de reação e suas aplicações 
em reações de adição e eliminação, reações de substituição e rearanjos; Introdução à cálculos 
teóricos para entendimento de estrutura e reatividade de compostos orgânicos. 

Programa: 
 
1. Estrutura e modelos de ligação química 
 
2. Termodinâmica e estabilidade de compostos orgânicos 
 
a) Entalpia, entropia e energia livre de Gibbs 
 
b) Termodinâmica de compostos orgânicos estáveis e intermediários reativos 
 
3. Análise conformacional 
 
a) Efeitos estéricos e eletrostáticos e estereoeletrônicos 
 
b) Métodos espectroscópicos em análise conformacional 
 
4. Superfícies de energia potencial e análise cinética de reações orgânicas 
 
a) Teoria do estado de transição 
 
b) Postulados e princípios relacionados com cinética de reações 
 
c) Análise de cinética para mecanismos simples 
 
5. Ferramentas relacionadas aos estudos de mecanismos de reação 
 
a) Efeitos isotópicos cinéticos 
 
b) Relações lineares de energia livre 



 

 
c) Experimentos para estudo de mecanismos de reações 
 
6. Aplicações em reações de adição, substituição e rearranjos 
 
7. Introdução à cálculos teóricos para entendimento de estrutura e reatividade de compostos 
orgânicos. 
 
a) Métodos de química computacional 
 
b) Cálculos de propriedades estruturais e espectroscópicas 
 
c) Natural Bond Orbitals (NBO) 
 
d) Quantum theory of atoms in molecules (QTAIM) 
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