GUIA DE ESTUDOS

QFL1221 — Estrutura de Compostos Orgéanicos

I. Principios de reatividade e o conceito de mecanismo, AULA 1

Para comecar a entender quimica organica, vocé deve aprender alguns conceitos importantes,

que estdo sublinhados/negrito abaixo.

Comece lendo o Capitulo 1, p.1-48.

Sugestao: algumas referéncias mais avangadas estdo no arquivo QFL1221_Aula_1.zip.

Agora vamos pensar sobre o que aprendemos. Considere o0 monoéxido de carbono.

a)

b)

Mostre todas as formas de representar a estrutura quimica do monéxido de carbono
usando estruturas de Kekulé.

Qual a relagdo entre estas estruturas? Tratam-se de estruturas de ressonéncia ou

espécies em equilibrio?

Quais as cargas formais de cada atomo nas representagées nas quais todos os atomos
estdo com os octetos completos?
Se houver alguma estrutura sem cargas formais nos atomos, indique se ha cargas

parciais (3+ e 8-) nos atomos. Identifique os elétrons néo ligantes.

Qual o numero de oxidacdo e o numero de coordenacao do atomo de C no CO.

Qual o sentido do vetor momento de dipolo, mostre usando as notagbes usadas na
quimica e na fisica (sabia que existem duas notagdes?).

Sabendo-se que 0 momento de dipolo (u) do mondxido de carbono € p = 0,11 D pode-

se concluir que ele é praticamente apolar (isso é verdade? qual o valor do momento de
dipolo de moléculas que vocé considera polar, e.g., agua). Este resultado poderia ser
explicado considerando as estruturas possiveis para o CO, sem usar a teoria dos

orbitais moleculares?

Como sao representadas as ligagdes entre os atomos de C e O considerando-se o
modelo de hibridizacdo? Identifique as ligagbes sigma (o) e pi () e indique qual a
geometria dessa molécula?

Construa o diagrama de orbitais moleculares para o CO a partir dos orbitais

atémicos do C e do O. Qual a ordem de ligagéo entre o C e 0 O? Este diagrama baseia-
se no modelo de hibridizacdo?

O que ¢ espectroscopia de fotoelétrons (PES)? Vocé consegue encontrar o espectro

de PES do CO? Como ele se relaciona com o diagrama de orbitais moleculares?

A energia de dissociacao de ligacao (BDE) do CO é 1046 kJ mol-'. Qual ligacdo

quimica é mais forte, CO ou Nz (seu analogo isoeletrénico)? Existe algum padréo entre

os valores de BDE e moléculas homonucleares em comparagéo com heteronucleares?



A distancia entre os atomos de C e O é de 114 pm (ou 1,14 A, mas angstrom ndo é uma
unidade do Sl!). Caso a ordem de ligagdo do CO fosse 1 o que aconteceria com a
distancia entre os atomos (arriscaria um valor aproximado)?

Identifique o orbital molecular ocupado com energia mais alta (HOMO) e o orbital

molecular desocupado de energia mais baixa (LUMO) do CO. Vocé seria capaz de

desenha-los?

O envenenamento por monoéxido de carbono envolve a ligacdo de CO com os atomos
de ferro da hemoglobina, impedindo o transporte de oxigénio. Qual atomo do CO se liga
ao ferro e qual o motivo? A analise do HOMO pode ajudar a esclarecer este resultado

experimental?



