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Ocorréncia nos Curriculos:

Pré-requisitos: Q0521 ou Q0323 ou Q0427 ou Q0421

Ementa: Estrutura e modelos de ligacdo quimica, Termodinamica e estabilidade de compostos
organicos, Analise conformacional e estereoquimica, Superficies de energia potencial e analise
cinética de reagOes organicas, Ferramentas de estudos de mecanismos de rea¢ao e suas aplica¢oes
em rea¢oes de adicdo e eliminagdo, reagdes de substituicio e rearanjos; Introdugdao a calculos
tedricos para entendimento de estrutura e reatividade de compostos organicos.

Programa:

1. Estrutura e modelos de ligagdo quimica

2. Termodinamica e estabilidade de compostos organicos

a) Entalpia, entropia e energia livre de Gibbs

b) Termodinamica de compostos organicos estdveis e intermediarios reativos
3. Analise conformacional

a) Efeitos estéricos e eletrostaticos e estereoeletrénicos

b) Métodos espectroscopicos em andlise conformacional

4. Superficies de energia potencial e analise cinética de rea¢des organicas
a) Teoria do estado de transi¢ao

b) Postulados e principios relacionados com cinética de reacoes

c) Analise de cinética para mecanismos simples

5. Ferramentas relacionadas aos estudos de mecanismos de reagao

a) Efeitos isotdpicos cinéticos

b) Relag¢des lineares de energia livre




c) Experimentos para estudo de mecanismos de reacdes

6. Aplicacbes em reacGes de adicdo, substituicdo e rearranjos

7.

Introducdo a calculos tedricos para entendimento de estrutura e reatividade de compostos

organicos.

a) Métodos de quimica computacional

b) Calculos de propriedades estruturais e espectroscépicas

c) Natural Bond Orbitals (NBO)

d) Quantum theory of atoms in molecules (QTAIM)
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