Polaridade das ligagcoes C-O

Formaldeido versus Metanol

Onde estudar??
Atkins e Jones, Principios de Quimica, Cap. 3>> p. 93-131




Pense: Porque a polaridade influencia a acidez e como se trata os
dados numericamente. Pense com um exemplo:

Qual entre os dois acidos abaixo é o mais forte?

Acido acético ou dcido tricloroacético. Explique sua resposta
Reveja em casa: qual a constante de dissociagéo em cada caso. NGo
deixe de aplicar o que esta aprendendo



LigacOes C=0 e polaridade das liga¢oes C-O

A molécula de acido acético

Distribuicao de elétrons no Carbono:
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Distribuicao de elétrons no Oxigénio da carbonila:
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pKa =4.76

CH;CO,H - CH,CO,” + H* ou CCl, pKa = 0.66
O O -4 1/(10/pKa) = Ka
—{ o = —{  + o _5
OH O -% 53 = 1,74 x 10
Ka =0.22

Ka = [CH,CO, ][H+] / [CH,CO,H]

Supondo 1 mol/L, qual o pH??? (percep¢io numérica da forca do dcido)

CH,CO,H >>> [H*] =0.004 mol/L>>pH =2.4
CCI;CO,H >>> [H*] = 0.5 mol/L >> pH =0.3
Acumulo de
carga positiva no
proton

CCI,CO,H
e




Um caso particular para a bioquimica >> Liga¢do amida

Pense:

1. Como é uma ligacdo amida?

2. Como explicamos as ligacoes pela teoria de ligacdo de valéncia?
3. Existe alguma particularidade nesta ligagéo - dica: pense na

mn._ n

deslocalizacGo de elétrons em orbitais "p

O Distribuicao de elétrons para C, O e N >>
/Ik Rn quadro
R N/ Tipos de ligacdes pela teoria de ligacao de
I valéncia
R

n 1n

' C, He Opermanecem com um orbital "p" ndo hibridizado
e livre para realizar ligagoes



Deslocalizacao de elétrons
em uma ligacao amida

Como explicar este fenomeno com base
nos elétrons de orbitais “p”



Distribuicao de elétrons no Carbono:
1s?
2st  2p3
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Distribuicao de elétrons no Nitrogénio:

—

2 -
1s 2 EESEN) *, modelo que permite explicar a
2g2 2p3 < _ deslocalizagdo de elétrons nas amidas
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Heat map para a densidade eletrénica numa amida
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Implicacdes para uma ligacao peptidica e a estrutura tridimensional
das proteinas

A ressonancia dos
elétrons 7t significa
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pepti&é bonds in a polypéi)tide

Qual a implicacdo do deslocamento de elétrons nas
amidas para a estrutura das proteinas?



Iigagﬁes com giro livre N

R ) .
\N/ ¢ \ /c\ / \ / ”\N,,c{.; ;‘3

v 7 ligacoes fixas }. W
\\/C\?\"/\ < . \\/C\\ﬁ/\\ g g 3 n > %
* ’ . LH é: 3.6 residues/turn

Pontes de H intramoleculares e Y

entre o H da ligacido N-H e o "'\\c/ﬁ]
Oxigénio da ligacao C=0 é \v@“'
estabilizam um polipeptideo C/

na forma torcida (helicoidal) 9



a-Helix: Amino Acids Wound Into A Helical Structure
Loop
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a-Helix has a netdipole

a-Helix are connected by loops




Varias alfa-hélices formando a parte proteica de uma molécula de
hemoglobina
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