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O que € a Quimica

2014/2015

O que é a Quimica

A quimica dos compostos que

O que estuda? ! -
tém carbono na sua constituigdo

Porqué o seu estudo?

Os compostos organicos existem em grande numero, sao a base
da vida (DNA, proteinas, enzimas, etc.) e ttm enorme importancia
a nivel tecnoldgico (plasticos, pesticidas, medicamentos, etc.)

I

Varios produtos essenciais para a vida sdo organicos, por isso
existem tantos diferentes compostos.

Além do ar que respiramos (O,) e da agua que constitui 80%
do nosso corpo, hd um atomo que é fundamental: o Carbono.

E é dos compostos desse elemento que a quimica organica
vai tratar.

r
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5
O que € a Quimica OrgéM 4 |
-

DNA

5
O que é a Quimica OrgéM 4 I
-

OH

Acido butirico
(responsavel pelo “cheiro a chulé”)
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Oqueéa QuimicM
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Cl O Cl

2,3,7,8 —Tetraclorodibenzo -p-dioxina
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Furano
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i
O que é a Quimica OrM!
- )

(€ y— £, (Chn

PCB’S - Polychlorinated Biphenyls

i
O que é a Quimica OrgéM y l
- )

INSECTICIDAS

C
Cl Cl

Cl I I Cl

DDT - Dicloro-Difenil-Tricloroetano

Prof. Rita Fragoso
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‘,.
O que € a Quimica OM

’

FERTILIZANTE

HoNT NH,

I

Ureia
(Carbamida)

O que é a Quimica O‘FQa

ALDEIDO

HO

~ Z°

O

Vanilina
(4-hidroxi-3-metoxibenzaldeido)

Homa a baunilha

I

Vagens de Baunilha

Prof. Rita Fragoso 6
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Cinamaldeido
(3-Fenil-2-propenal)

111

Paus de canela

O gue € a Quimicd OW'
e

ALDEIDO

O

N

Acetaldeido
(Etanal)

111

roma a maga verde

Prof. Rita Fragoso


http://en.wikipedia.org/wiki/Image:Acetaldehyde-skeletal.svg
http://en.wikipedia.org/wiki/Image:Acetaldehyde-skeletal.svg

QOB — Médulo 1

O que é a Quimica O‘r’w
—_—

v

— ——

ESTERES

O

/\)J\O/\/\

Butanoato de metilo Butanoato de butilo

Aroma a magé !roma a ananas

[
O que é a Quimica Organit l
!”!E-J

— ——

AMINA PRIMARIA

I
OH

HO

Adrenalina
4-(1-hidroxi-2-(metilamino)etil)benzeno-1,2-diol

HO CH—CW—NH—CW

e causa o aumento da pressao arterial e do batimento
cardiaco

Prof. Rita Fragoso
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, T
Oqueea meM
” )

= Em 1784 Lavoisier demonstrou que 0s compostos organicos
sdo constituidos principalmente por C,He O

= 1780’s os cientistas distinguem entre compostos organicos e
inorganicos.
= Orgéanicos — 0s que sdo obtidos a partir de seres vivos
= Inorgéanicos — os que se obtém de fontes n&o vivas

= Mas entre 1828 e 1850 compostos organicos sao sintetizados
a partir de fontes claramente inorganicas.
= EXx. sintese da ureia a partir de cianato de aménio

Sintese de Wohler

IVITTITTTITIN

- NHZOCN ——> (NH;),CO

| cianato de amonio ureia

E 0 que pensamos , J

= Hoje sabe-se que ndo ha razao para separar 0s
compostos ditos inorganicos dos organicos.

J—
I —

\ ) 1/
3\
N

A2

= Mesmos principios fundamentais.
= Ha contudo diferencas

IVITTITTTITIN
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1. ESTRUTURA DAS MOLECULAS
ORGANICAS

Estrutura das molécM

O Atomos mais frequentes nas moléculas organicas

H 2 g

B IO F N

[k [cd [sd (1] [v] e v [Fe [od] [N1] [Cu [zl [Gal [Ge [Ad] [sel[Br] ]
[Re (57 [¥] (zr] [Ng Mg [Te] [Rd [Rel Pl [Ad [Cd [in] [Sr (54 [Te] [ 1 ] xe]

Prof. Rita Fragoso
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Compostos organic
inorganicos

Organicos

Inorgénicos

ngagao iGnica
»Muito solGveis em agua
> Eletrélitos
»Temp de ebulicdo e fusao
elevadas
> Estado solido
»Maior densidade
»>Maior resisténcia ao calor
»Raramente sao combustiveis
»Reacdes rapidas e irreversiveis

<

]

Estrutura, energia e

—

Probabilidade da estrutura
sofrer alteragdo quimica

Reatividade
Menor Energia
= Estrutura mais estavel
Atomos presentes e o
suas ligagdes Menor reatividade

Prof. Rita Fragoso 11
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Estrutura das moléculas

R

|UIIIII|'|'|T|'|'|'|_||'|W

U Ligagbes

Covalente
Partilha de pares de
electrfes (dupletos)

entre 0s atomos

de um atomo para outro,

I6nica
Transferéncia de electrdes ‘
originando ides

Regra do octeto — Os atomos tendem a ganhar ou perder
electrbes de modo a ficar com 8 electrées d
(configuracédo electronica de

Estrutura das moléculas

R

|UIIIII|'|'|T|'|'|'|_||'|W

diferente electronegatividade He

Electronegatividade
medida da tendéncia de um atomo

lhgacaeionicavsieoVvalente para atrair electres

IONICA

COVALENTE
Apolar:
electonegatividade
semelhante

COVALENTE
Polar:

Prof. Rita Fragoso
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Estrutura das moléculas o
Estrutura de Lewis

.
-

Representacdo de um elemento pelo
SLEUE!  seu simbolo quimico, rodeado por uma
CEHECEY  série de pontos, que representam 0s
electrdes de valéncia

Exemplo 1: CH;F
1. Netotal de electrées de valéncia: 4 + 3(* +7 =14

C H; F

2. Usar os pares de electrdes para estabelecer as ligagdes: H—¢—F

3. Colocar os restantes pares de electrdes (14 — 8 = 6): i
H—C—f_:
,L
Estrutura das moléculas o
Estrutura de Lewis
-
|
Exemplo 2: CO,
1. N°total de electrdes de valéncia: le +2X (TS =16
C O
2. Usar os pares de electrdes para estabelecer as ligagoes: O—C—0
3. Colocar os restantes pares de electrdes (16 — 4 = 12): O—C—D

O carbono esta deficiente de eletrdes (apenas quatro eletrbes a sua volta)

Esta ndo é uma estrutura de Lewis aceitavel!

Prof. Rita Fragoso 13
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Estrutura das moléculas o
Estrutura de Lewis

]

4. Usar os pares de electroes nao ligantes dos atomos da periferia para
formar ligag6es multiplas com o atomo central de modo a que este
cumpra a regra do octeto

: O—C—O :

=)  O0=C—0: =) :0=—C—0O:

O
|

. I;j:c:{j H

]

Estrutura das moléculas o
Estrutura de Lewis

Exemplo 3: CCl,

6C = 1s22s22p? > 4 electrdes de valéncia
17Cl = 1s22s22pb3s23p> - 7 electroes de valéncia

:("l:] y
0] — {I Cl:
el

Prof. Rita Fragoso
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Orbitais de alguns ele

.
|

18

He
13 152

14 17
B C N o] E Ne
1522529p] 1s22e20p? 152252903 15225290 162227 Eszﬁszﬁpﬂ
g
235

oA s Ar
GNeBs%pD (ENe}sls’BQ @;ZQ ([Ne]3s23pb (DIE\E;Q> [Ne]3s73p°
~Ga— | G SAs— [ se— Kr
[Ar]3d"%4s"4p' | [Ar]3d"4s’4p” | [Ar]3d"%4s™ap’ | [Ar]3d"4s™ap® | MAr]3d'"s’4p’ | [Ar]3d %4s™4p°
Sn
10c

In Sb . Te Xe
[Kr]4d!%5s 5p! | [Kr]4d'%5s5p? | [Kr]4d**5s%5p? | [Kr]4d!%ss?5p* 14d%55%5p” | [Kr]4d'*5s*5p°

15 16

Figura 2.12 — Extracto da Tabela Periodica com a configuracgéo electronica dos elementos
representados

IV TTTTN

Estrutura das moléculas o
Carga formal

1l

Carga eléctrica correspondente a diferenca
entre o n°® de electrdes de valéncia num
atomo isolado e n° de electrdes atribuidos
a esse atomo na estrutura de Lewis

Exemplo: (NOy)-

. - Cargaformal =6-7=-1

Carga formal
Carga formal

Carga global = 2(-1) +1+0=-1

Prof. Rita Fragoso 15
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Estrutura das moléculas o

Carga formal

—

? Indigue a carga formal do atomo de oxigénio em cada um dos compostos
L]

@ CH-O-CH, © oo
H, CH (=03
) H
) CH3—{|:={}:
CH,

]

Estrutura das moléculas o

(a) 1

®o

©-1

Ligacdo covalente polar

LligacaoercoyvealenterRolar:

Magnitude do caracter polar da ligacéo
covalente
Momento dipolar = carga (ues) x distancia (cm)

Prof. Rita Fragoso

omento dipolar

2014/2015
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Estrutura das moléculas o
Ligacdo covalente polar

= Depende da polaridade e dos angulos das ligacdes

= A existéncia de dupletos livres sobre um atomo intensifica a
polaridade da molécula

= Os dupletos livres contribuem para o aumento do momento dipolar
da ligacéo

= Por ex. a molécula da agua:

104.5° e Par de elétrons livres
. 1045 "/

Escala de eletronegatividade

[TTTTTTTTTTTTVRRRRTNRFIATTTT

Estrutura das moléculas o
Ligacdo covalente polar

lligacacieovalenterRolar

A contribuicdo d

[TTTTTTTTTTTTVRRRRTNRFIATTTT

Prof. Rita Fragoso 17
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e
-

Estrutura das moléculas o

Ligacdo covalente polar

TN

Estabeleca a direccdo do momento dipolar (caso
exista) para as seguintes moléculas:

a)HF
o+ &
b)IBr @ H_—F ou H—F © Br—Br
c)Br, 4+ n=0
d)F
)P B+ & b g
® I—Br ou [—RBr (d) =0
p__

Estrutura das moléculas o

Ligacdo covalente polar

e
-

TN

Explique porque é que a molécula CCl, = CCl, ndo

apresenta momento dipolar

como se pode observar na representagao:

Cl ‘%C:,é"/(fl
a¥’ o

A soma dos vectores é zero pois anulam-se dois a dois, tal

Prof. Rita Fragoso

2014/2015
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Estrutura das moléculas o
Ligacdo covalente polar

Ro]anZaCaoreAREACTIVIdade

Ataque por nucleofilos
(ides negativos ou polo negativo
de moleculas polares)

’

CH, — CH, — CH, — CH, - CI

Estrutura das moléculas o
Ligacdo covalente polar

Ataque por electrofilos
(ides positivos ou polo positivo de
moléculas polares)

Ro]aliZaCaorAREACTIVIdadE

Inducéo de carécter polar,

UCEIBIE 5 jigacdo polar inicial.

1Y

CH; — CH, — CH, — CH, - Cl

-

Aumento da intensidade de polarizagéo

Prof. Rita Fragoso

(Efeito menos intenso, as ligacdes contiguas

ainda que

Atractivo — a ligagéo polar inicial
€ entre o carbono e um elemento
mais electronegativo que este;

- a ligagédo polar inicial
€ entre o carbono e um elemento
menos electronegativo que este
(ex® metal — carbono).

2014/2015
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Estrutura das moléculas o

Ligacdo covalente polar

Ro]anZaCaoreAREACTIVIdade

|Aurnantn da elecironegatividade >
C N 8] F

| Aumento da acidez >

i &+ G- &t §— B+ 8- 8+
H,C—H HN—H  HO—H F—H
pk=48  pK=38 =157  pK,=32

Mais facil é a
saidado H

3

Estrutura das moléculas o

Ligacdo covalente polar

|i}III|I|'|'|T|'|'|'||-||'|'|'|1

Polarizacao das ligagdes covalentes

A polaridade de uma ligacdo covalente resulta da diferenca de
electronegatividade dos atomos que a formam
Escala de eletronegatividade de Pauling

Grupo 1 2 3 4 5 6 7 8 9 1011 12 13 14 15 16 17 1
Periodo

Ea
tendéncia de
um atomo
para atrair
os electrdes
numa
ligacao

nn B W N R

o

N

Prof. Rita Fragoso

2014/2015
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— =
ESTRUTURA DAS MOLECULAS
ORGANICAS
ORBITAIS MOLECULARES

'"ltu |

ikl

Estrutura das moIM

A ligacdo covalente forma-se pela sobreposicdo espacial
(coalescéncia) das orbitais atémicas semi-preenchidas
dos atomos envolvidos

T

Prof. Rita Fragoso 21
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F

Estrutura das moléculas

U LigagOes

2p:

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

&)

Aumento da densidade
electrénica entre 0s nicleos

®©o

Como se formam orbitais moleculares?

A orbital molecular de H, resulta da

sobreposicdo das duas orbitais 1s dos dois
atomos de H

00— €0

A orbital molecular (com a forma de uma
orbital s distorcida) contém os dois nucleos e
esta completa, pois possui dois electdes de
spins opostos (Principio de Pauli)

Prof. Rita Fragoso

2014/2015
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Como se formam o

y

= Orbitais moleculares sdo o resultado da ligacao de orbitais atomicas. Segundo
0 mesmo eixo sdo denominados o (sigma) , os resultantes de ligagdo paralela
séo denominadas T (pi)

= As duas orbitais atbmicas onde se encontravam os dois electrdes
desemparelhados, fundem-se ou sobrepdem-se, para dar uma so orbital
molecular.

Ao formar-se uma molécula de H,, ligam-se as duas orbitais 1s dos dois atomos

Ligagdo ¢ regido de

Interferéncia
00— €0
1s

TN

Construtiva
1s

|

A orbital s
| ligagao o

= As orbitais que intervém nas ligagdes quimicas sao as orbitais s, de forma
esférica, e as orbitais p segundo um dos 3 eixos xx, yy’ e zz'.

= Quando o emparelhamento se da através de orbitais segundo o eixo de ligacédo
dos atomos, as ligagbes denominam-se o (sigma). As orbitais que geralmente
formam ligagbes o sdo as s e pz

Quando o emparelhamento se da através de orbitais fora do eixo de ligagao dos
atomos, as ligagées denominam-se 1. Os orbitais que geralmente formam
ligag6es 1 sdo as px e py

TN

Prof. Rita Fragoso 23
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

U LigagOes

Energia

Estado fundamental

Se o carbono s6 tem 2 orbitais

semi-preenchidas como é que faz
4 ligagdes com o hidrogénio ?

rliorldizziezly g8

CH, (Metano) - ligagéo covalente simples

Estado
hibridado

Estado
excitado

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

HIBRIDIZACAO

¥ ¥ ¥
x 3 ¥ x
z z z z
2 2p. 2p, :

rllorlelizzezio 598

o)

Hl5)—C(2sp®)

—H
5

Prof. Rita Fragoso

2014/2015
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Hibridacdo sp?

E a mistura de 3 orbitais p “puras” com uma orbital s “pura”, formando

4 novas orbitais “hibridas” denominadas sp?.

A geometria das 4 orbitais sp?3 é tetraédrica (as 4 orbitais partem do
centro do tetraédro e dirigem-se, cada uma, para um dos vértices do

tetraédro).
O angulo entre as orbitais sp2 sera de aprox.109°

Acontece no C que se liga através de 4 ligaces simples (o C é

<o

43 Hibridizagao sp? de carbono

tetravalente).

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

.
-

-,-IH!r rlr‘ Zz16210) S0/e

2s Orbital

2p, Orbital

2p, Orbital

{}Hybndnzauon

2p, Orbital

9
o

109.5

Methane, CH,

Prof. Rita Fragoso
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

or

Circular
cross section

Bond axis

]

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

Etano (C,Hy)

sp? Carbon

]

sp3 Carbon

4

Prof. Rita Fragoso

2014/2015
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

U LigagOes Hilridizacaersp2

C,H, (Eteno - etileno) - ligagdo covalente dupla

p— - — 2w 4 » 4
i
g 2t
Q
&
= v 4
Estado fundamental Estado excitado Estado

hibridado

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

rllorldizagile s02

sp? Orbital

sp? Orbital
N

p Orbital |

Prof. Rita Fragoso 27
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Estrutura das molécula:

rllorldizagilo S92

b

Orbitais 2p
" semi-preenchidas .,

s
No plano do papel

Sobreposicdo das orbitais hibridas sp? ao longo do

Clsphi—H(ls) \ eixo internuclear, formando ligacdes o: C-C e C-H

Ci2sp?)—Ci2sp*)
Sobreposicao lateral das orbitais p do carbono,

formando ligacdo m: C-C (electrdes ™ — mais
moveis) C2pi—CiZp)

Estrutura das molécula:

rllorldizagile s02

p Orbitals

o Bond
overlap

Prof. Rita Fragoso 28
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

2p, 2p,

T
G e
% — 4
.

T

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

» A rotacdo das orbitais p 90° provoca a ruptura da
ligagédo n

T

Prof. Rita Fragoso 29
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Estrutura das moléculas

Orbitais moleculares

.
|

-rIHFHf dt/.ar"i? inﬁ -ﬂ

Molécula co-planar, com angulos
entre ligacées na ordem de 120°

Hibridacao sp?

-

|

= E a mistura de uma orbital s com duas orbitais p (pertencentes a um
mesmo atomo), resultando em 3 novas orbitais denominadas
hibridos sp?.

= As trés orbitais hibridas sp? situam-se num mesmo plano formando

angulos de 120° entre si (geometria plana triangular).

= Acontece com C que tenha uma dupla ligagéo.

| = Num C do tipo sp? existird uma orbital p “pura” que sera responsavel

H = : H C2p N
pela ligacdo covalente do tipo pi. : ];‘|‘ |

Csp?

Carbono com hibridizagio sp®

Prof. Rita Fragoso
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

U LigagOes

rliorlelizzlczle) g

C,H, (Etino - acetileno) - ligagéo covalente tripla

SN I R S

«
S
2 '
w 2sp —'—
s l' 2z +
Estado fundamental Estado excitado Estado
hibridado

Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares
- HiBhGIZacae sp
U LigagOes
l’ 2s 2p. | 0 2p: 2p,
l p Orbitals
g & isp Orbital | X
’ %, 2 A sp Orbital
% L ]

Prof. Rita Fragoso 31
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Estrutura das moléculas o
Orbitais moleculares :

rlielrlelizziezle) g

U LigagOes
120k HRCGSC5H

10 o
180° 180 b0
1.06A . ~ )
| H u ligagbes o: C-C e C-H

L Molécula linear, com angulos J |

entre ligacdes de 180° ceea—cepa ligagdo m: C-C
F‘"

ligacdo m: C-C  c@m—Ccap)

Estrutura das moléculas
Orbltals moleculares

2p, 2p, Hy

H 1s H 1s It~ G /1
CeICeD Cop, C AN
2py, e 4 zCo,

Prof. Rita Fragoso 32
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

= Quanto maior o caracter s da orbital hibrida maior é a atrac¢éo ao
ndcleo e consequentemente menor € o comprimento da ligagéo

180°

1.20A

1.06A

Hibridacao sp
| —

= E a mistura de uma orbital s com 1 orbital p, produzindo duas novas

orbitais denominadas hibridos sp.
= As orbitais hibridas sp formam um angulo de 180° entre si.
= A geometria molecular sera linear.
= Surge em C com duas duplas ou C com uma tripla ligacéo.

= Numa tripla ligacdo teremos uma ligacdo sigma e duas pi (porcéo

inferior da molécula)
C2p

C2ip m

47 Carbono com hibricdizagio sp

Prof. Rita Fragoso 33
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Estrutura das moléculas
Orbitais moleculares

Ligagdes sigma (o) e ligagdes pi (w)

Ligacéo simples 1 ligacao sigma
Ligacao dupla 1 ligac&o sigma e 1 ligac&o pi
Ligacgéo tripla 1 ligagéo sigma e 2 ligaces pi
Quantas ligagdes o e © existem na molécula de &cido
| acetlco vmagre) CH,COOQH?
.e Ligagbesc=6+1=7
H= C =H o
e Ligagdes m =1
H

Prof. Rita Fragoso
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Estrutura das molécula
Representacéo das moléculas org

-

y
0 Representacao das moléculas organicas

= Formula empirica ou molecular

= Formula de estrutura plana
= Desenvolvida 1
= Semi desenvolvida ‘,:‘2

= Simplificada

= Formula de estrutura em perspectiva

VTN
—
\

|

Estrutura das moléculas
Representacdo das moléculas org

O Formula empirica ou molecular
Por ex C4H,,0, C3HgO, etc.
» O que é que esta férmula nos diz?

» Sabemos que tipo de composto €?
» Esta formula corresponde sé a um composto?

TN

|

Prof. Rita Fragoso 35
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Estrutura das moléculas
Representacéo das moléculas o

N Z
[— 7?':
|

O que precisamos entédo de saber? ‘

» NuUmero de atomos de cada
elemento constituinte

» Natureza das ligagOes entre
0s atomos

» Sequéncia das ligagbes
» Distribuicéo espacial dos
atomos

Estrutura das moléculas o
Representacéo das moléculas

L. Férmulas de estrutura plana
=

Q Formulas de estrutura plana

= Ligacdes covalentes
= Representagdo com tragco ou dois pontos.
C:C,C-C,CH, C-H
. | N / _
Valéncias dos elementos: *T* o= T T
= C faz quatro ligacbes

= H faz uma ligacéo —o— o=
= O faz duas ligagbes

. ~ N
= N faz trés ligacdes N
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Estrutura das moléculas
Representacéo das moléculas
EFérmulas de estrutura plana

v Projeccdo plana da molécula que se desenvolve no espacgo

v Respeitar a valéncia de cada elemento

Apenas com ligacdes simples

= Metano CH, j
H—C—H
= Etano C,Hg J

[T 11T T TR
LIJ
-

]

Estrutura das moléculas
Representacéo das moléculas
EF(’)rmulas de estrutura plana

= Com ligacbes simples

= Cadeias homociclicas — apenas com atomos de C no anel

cH,
Hy HC —— B, o

—— CH; HC —— W i

2T
e cH,

HyC

ciclopropano ciclobutano ciclopentano ciclohexano

= Cadeias heterociclicas — com um ou mais atomos diferentes do

C, no anel Wt g
\ pirrolidina
/ - F o
HyC / CHy
.
H,C =——— = ~
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Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas
. Formulas de estrutura plana

g
H H H H
TR
C b e
Cadeia linear (Butano normal) Lo L
|
s Cadeia ramificada (2-Metilbutano)
i Lot
1 bl

Ciclo - Cadeia fechada (Ciclobutano)

Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas
. FEérmulas de estrutura plana

- | llpO ae cargono |

Carbono primario  Carbono secundario ~ Carbono terciario

Z: ¢/

C_(|:_ C—(|3— C—(|3—
H H C
< Carbono Primario é o carbono <+ Carbono Terciario é o carbono
que se liga a 1 outro &tomo de gue se liga a 3 outros atomos de
carbono carbono.

« Carbono Quaternario é o carbono
gue se liga a 4 outros atomos de
carbono.

< Carbono Secundario é o
carbono que se liga a 2 outros
atomos de carbono.

TN
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Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas
. Formulas de estrutura plana

-

= Com ligacdes multiplas
Presenca de ligacdes duplas e/ou triplas numa molécula

= Estruturas aciclicas

o CH3— C= C— CH— CH,— CH= CH,
= Estruturas ciclicas I
CH=CH,

Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas
. Férmulas de estrutura plana

-

Formula de estrutura plana simplificada

= Quanto mais complexas as moléculas, mais Uteis sdo as
férmulas mais simples

= Formulas condensadas
= Formulas abreviadas
= Porex:
CH,;-CH,-CH,-CH,-O-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,

Pode ser simplificada de duas maneiras:
CH,;CH,CH,CH,0CH,CH,CH,CH,CHj,4
Ou
CH;(CH,);0CH,(CH,);CH,
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Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas

. Formulas de estrutura plana
I~

Formulas esqueléticas

= Simplificacdo maxima

= Omitem-se os simbolos dos 4tomos de C e os de H
= Representam-se os simbolos de outros elementos
= Representam-se apenas as liga¢cbes

= E apenas o esqueleto da estrutura.

Hexano normal (CoH,y) //’\/\//

TN

Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas
. FEérmulas de estrutura plana
|

Formulas esqueléticas

= Particularmente vantajoso para os compostos ciclicos
= Com 3 a6 atomos de C

= Hidrocarbonetos aliciclicos saturados (com anéis que néo o
benzeno e s6 com ligagdes simples)

ciclopropano ciclobutano cicloy ciclo
(CsHy) (CyHy) (CsHid) (CeH 1)

TN
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Estrutura das moléculas or
Representacéo das moléculas
PFérmulas de estrutura plana

Formulas esqueléticas

= Quando existem atomos na cadeia que ndo sdo 4tomos de C
(heteroatomos) interrompe-se a cadeia e coloca-se o atomo:

Estrutura das moléculas or
Representacéo das moléculas
PF(’)rmulas de estrutura plana

Resumo
RS,
CH3CH2CH29H H—C—C—C—0O—H H"(i"’ “C-y
T H=C. M
H H H H /O H
Abreviada ou condensada H H
Desenvolvida
.U‘ (X
= /\/QH
Esquelética
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Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas o

L. Formulas em perspectiva
I~

y

U Férmulas em perspectiva (3D)

Para a frente do plano

H H
I H H
H H H

Para tras do plano No plano

T

Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas o

. Formulas em perspectiva
=

)

%, Carbaono E:> "9"41, /

tetragdico

./C\.

T

Atomos no plano
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QOB — Médulo 1

Estrutura das moléculas org
Representacéo das moléculas o
Resumo
||1 ||1
CH3CHLCl H—C—C—Cl
[
Condensada H H
Desenvolvida
. . /c1
= "E:—c‘
/ b
Perspectiva

N

Esquelética

Projec¢do Newman

Prof. Rita Fragoso

Estrutura das moléculas org
Representacao das moléculas o
F
CH; CH,
7N
CH.CHCICH.CH; = cH CH, = \(\
Cl 8]
CH, CH;
7/ N\
CHCHCH)CH,CH, = Cft i, = W/\

¢ e, - Y\/ CH/=CHCH,0H = ==\
OH

2014/2015
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£ S

GRUPOS FUNCIONAIS

Estrutura das moléculas
Grupos funcionais

SATURADOS

Alcanos (C,Hy.0)

w INSATURADOS
Alcenos (C,H,,)

Lig. dupla
: Alcinos (C H,,_,)

CICLICOS Lig. Tripla

» NAO

AROMATICOS

‘ ACICLICOS

AROMATICOS

L
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Estrutura das moléculas o

Grupos funcionais

.
-

U Grupos funcionais

Grupo de &atomos ligados de forma especifica, que
confere determinadas caracteristicas quimicas e de
reactividade as moléculas que o contenham

of;o *° *o®

Alcool

Eter
Halogeneto de alquilo

Estrutura das moléculas o
Grupos funcionais
-
|
)
o wo N

Aldeido Acido carboxilico
Aminas
©
E O ! O
Cetona "
ster Amida

Prof. Rita Fragoso
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Estrutura das moléculas o
Grupo funcional

e
-

Em termos de reatividade, podemos considerar a
existéncia na estrutura das moléculas orgéanicas de 2
tipos de zonas distintas:

» Zonas com relativa inércia quimica

» Zonas com reatividade prépria (dependente do grupo funcional
presente)

traduz a reatividade de um grupo funcional

TN

FUNCAO — conjunto de propriedades que

Estrutura das moléculas o
Funcao multipla e mista

-
|
= Funcao multipla

= Mais do que um grupo, mas iguais entre Si

Ex: CH,CHOHCH,CH,OH
E um dialcool

* Funcao mista
= Mais do que grupo e diferentes entre si
CH;CHOHCH,CHO
E um aldol (&lcool — aldeido)
= NH,CH,CO,H
E um aminoécido (acido — amina)

TN
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.
-

Estrutura das moléculas o
Conceito de grupo ou radical

TR

= Grupo ou radical

Por ex: CH;COOH + LiOH — CH;COOLi + H,0
Ou
R-COOH + LiOH — R-COOLi + H,0O

O R substitui os grupos alquilo, como por ex. grupo metilo (CH5-),
etilo (CH;CH,-), propilo (CH;CH,CH,-), vinilo (CH2=CH-), etc

.
-

Estrutura das moléculas o
Radicais livres

TR

= Radical livre

> Atomos ou grupos de &tomos com eletrdes
desemparelhados

» Tém uma duracéo de vida reduzida

» Podem formar-se no decurso de uma reagdo quimica,
devido a rutura de uma ligacédo covalente

C|., H3C. e H5C2. eletrdo desemparelhado

Prof. Rita Fragoso
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2014/2015

Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

?

» Ressonancia ou mesomeria é o fendbmeno que ocorre quando um
composto pode ser representado por duas ou mais férmulas estruturais,
apresentando a mesma posicdo para os nlcleos dos atomos, mas
diferindo pela posicéo dos electrdes que fazem parte da ligacéo

» A estrutura mais provavel € um hibrido resultante da combinac¢éo de
todas as possiveis estruturas que descrevem o composto

»Um exemplo classico é o benzeno cuja estrutura pode ser escrita

como se segue
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Estrutura das moléculas o

Ressonancia ou mesomeria

y

TN

Porque é que aressonancia € um conceito importante em quimica organica ?

Porque a maioria das reag6es ocorre devido a atragcao entre uma molécula
com um polo de elevada densidade eletronica e outra com um polo de défice

eletrénico.
9 — 00

Para prever a reatividade ha que conhecer as
regides de fraca e forte densidade electronica das
moléculas

Regras de ressona

I
)

TN

= A que regras se deve obedecer ao escrever hibridos de ressonancia?
1. Todas as estruturas deverdo ter o mesmo niimero de electrdes.

H H

*, ¥ = £
@ O—H 4X—- c——o—H
H:" - & -

E H F

A estrutura E tem 12 electr@es e a estrutura - tem 14 electrfes. Isto ndo € permitido pela
primeira regra....

2. A regra do octeto deve ser obedecida.

o T
- 2
—y -
HN——G—H 4x_.- HN——c—H
- '_|| = A% Carbano com B
G H ligages |l

Prof. Rita Fragoso

2014/2015

49



QOB — Modulo 1 2014/2015

Regras de resso

R
na y
y

3. As estruturas contribuintes mais importantes tém o maior
numero possivel de octetos completos.

® ﬂ@
HEG_EEH - HG=——0H
A B
Ao contrario da estrutura A, todos os atomos da estrutura B

tém octetos completos. B sera portanto mais importante do

TITITIIII

que A, mesmo tendo uma carga positiva num atomo

electronegativo.

Regras de resso

4. Se num hibrido de ressonancia houver carga localizada: as cargas

negativas deverao estar nos atomos mais electronegativos, e as

cargas positivas deverao estar nos atomos menos electronegativos.

*‘I_OI 1Z1

o™ ReH: e Sy
C D

D é mais importante do que C, porque tem a carga negativa num
oxigénio em vez de a ter num carbono.

TITITIIII

5. As estruturas deverdo ter o maior nimero possivel de ligacdes
covalentes.
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Regras de ressona

y

i
|

T

6. A importéancia dum hibrido de ressonéncia diminui com o0 aumento
do nimero de cargas localizadas.

=] H
= @®
H—clc—H - >&C’i
bl SO
E F

F € mais importante do que E porgue nao tem cargas localizadas.

7. Um hibrido de ressonancia é tanto mais estavel quanto maior fér o
ndmero de estruturas contribuintes equivalentes.

8. As estruturas com cargas do mesmo sinal sdo tanto menos estaveis
guanto mais proximas as cargas se encontrarem.

Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

i
|

T

Deslocalizagéo

O: 0 101 electrénica
co;* rooor
N : pe
(_)/ \(_) -:(_):/ \0 7 Yo
1 2 3

» 3 estruturas de Lewis equivalentes (formas limite)
» todos os atomos tém a configuracao electronica de gas nobre
» estruturas interconvertiveis (alterando a posicao dos electrées)

? Escreva as setas curvas para descrever como passa de 1 para 2 e de 2 para 3

5 . B B
Y ! & ¢
K o ¢ ye i :
origina BSq  origina
S Yok T Ly N, ¢ o, o Yo-
1 2 2 3
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Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

.
|

Que estrutura representa de modo correcto o ido COz*?

» Nenhuma das estruturas, por si so6, representa
correctamente o ido e explica as suas propriedades
fisico-quimicas;

» Deve representar-se como um hibrido de
ressonancia (uma ponderacédo das formas limite)

6: He Bl :6:' (b
lcll > (|: - (L ou (L
i & v i
e YT o o o
Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria
-
=
v /\ + +
CH;—CH-=CH==CH, «<— CH,—CH=CH—CH, CHgy~CHzy~CH=CH,
\ 1 2 4. 3 J
) \J
Estruturas de ressonancia ‘Néo € uma formula limite
vélida para 1 ou 2 pois houve
movimento de um H
| H

| Estrutura invalida
H—C=0-—H pois o C ndo pode
l'_I estabelecer 5 ligacdes
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Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

Casos tipicos de mesomeria:

> Atomo portador de dupleto livre (CI, O, N, etc.) adjacente a uma ligacdo dupla:

~ N C=C— ~ N C=C— e» SN=C—C—
~N=C=0— = i

» Orbital vazia adjacente a uma ligagéo dupla:
+ +

B e

» Orbital vazia vizinha de um atomo com dupleto livre:

Bl CH=CH e Cl=CH=-CH;

b

> Atomo portador de electrdo desemparelhado (radical) adjacente a uma dupla:
|

T
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Isomeria
Classificacao de isomeros

.
|

Par de estruturas
¢/ igual férmula

Isbmeros de
constituicdo

Estereoisbmeros

[

S&o0 a mesma
estrutura

IV TTTTN

Enantiémeros Diasteredmeros

Isomeria
Classificacao de isomeros

I
TIPOS DE ISOMERIA

= QOs isomeros sao diferentes compostos com igual férmula
molecular.

= |someria plana (identifica-se nas férmulas de estrutura
planas — desenvolvidas e semi-desenvolvidas)

= Estereoisomeria (identifica-se apenas nas féormulas em
perspetiva).
* Isomeria geométrica
* Isomeria Otica

IV TTTTN
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.
-

Isomeria

Isomeria plana m

TR

» |someria de posicao
= Compostos da mesma funcéo
= Reactividade quimica semelhante
= Propriedades fisicas diferentes

CH4-CHOH-CH,-CH; e CH,OH-CH,-CH,-CH,

CH4-CH,-CH=CH, e CH;-CH=CH-CH,

.
-

Isomeria
Isomeria plana

TR

» |[someria de constituicao
= Compostos diferentes
= Com grupos funcionais diferentes
= Comportamento quimico diferente

ex: C,Hg0,
CH;-CH,-CH,-COOH acido
HOH,C-CH=CH=CH,0OH di-alcool
CH;-CHOH-CH,-CHO aldeido-alcool

Prof. Rita Fragoso
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Isomeria

Isomeria plana

—

0 De constituicao

Metoximetano
(éter)

1
u (
o 1
|
:—rln—::
:I:—T— m
[=]
|
o
T
_T_::
T
_T_::
]

Estereoisomeria

Isomeria geométrica

—

0 Geométrica ou Cis-Trans

Cis -1.2-dicloroeteno Trans -1,2-dicloroeteno

]

| Lado oposto
H Cl

Se um dos carbonos da dupla tem Cl\ / il
2 substituintes iguais ndo ha /C=C\ /C=C
- | isomerismo cis-trans Ql H ql H

Prof. Rita Fragoso
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Estereoisomeria
Isomeria geométrica

—

O Geométrica ou Cis-Trans

é o

[TTTTT7TTT T TR

Estereoisomeria
Isomeria 6tica

—

ndo sobreponivel com a suaimagem
no espelho (por ex® as méaos)

A Quiralidade ocorre normalmente em moléculas contendo um
carbono ligado a 4 substituintes diferentes (carbono assimétrico)

Centro Quiral
= Cl—(lj—Br . ’ .
F

Bromoclorofluormetano (BrCIFCH)
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Estereoisomeria &
Isomeria 6tica E

’

2 Quiralidade

O 2-Cloropropano (a) tem plano de simetria e o 2-Clorobutano (b) ndo

N&ao quiral

T

Estereoisomeria
Isomeria 6tica

QUIRAL

- :
N&o sobreponiveis !
ENANTIOMEROS

T
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I

AQUIRAL

Estereoisomeria
Isomeria éptica

\\

Estereoisomeria
Isomeria 6tica

I

Enantiomeros s&@o estereoisbmeros cujas

moléculas sdo imagens
sobreponiveis uma da outra

<y

H Me
trans-1,2-Dimetilciclopentano (C,H,,)

Me H
trans-1,2-Dimeticiclopentano (C,H,,)

Diastereomeros sdo estereoisdmeros cujas moléculas nao s@o imagem uma da

outra num espelho |

H H H

Me
cis-1,2-Dimetilciclopentano trans-1,2-Dimetilciclopentano
(CHw) (C/H)

Prof. Rita Fragoso
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Estereoisomeria
Isomeria Gtica

.
|

Os enantiomeros tém propriedades fisicas e quimicas idénticas,
diferenciam-se apenas pelo sentido (+ ou -) da rotagéo causada no
plano da luz polarizada

ativas

Electric &

A . . Pl -Polarized
Substancias oticamente o vertor ) v%‘ liglt
Sorce

+ Magnetic
Field Wectors

o,
-

-90% 2707 90° -270°

Estereoisomeria
Isomeria 6tica

.
|

As substéncias que desviam o plano da luz para a direita séo

chamadas de dextrogiras (D) (representadas pelo sinal +)

As que desviam para a esquerda, levogiras (L) (representadas
pelo sinal -).

Este fendmeno é caracteristico dos compostos que apresentam
um atomo de carbono assimétrico C*, ou carbono QUIRAL (ligado

a quatro radicais ou atomos diferentes entre si).

Prof. Rita Fragoso
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Estereoisomeria
Férmas de representacao

Como se representam?

= Em perspetiva
= Projecdes de Newman
= Projecdes de Fisher

[TTTTT7TTT T TR

Estereoisomeria
Formas de representacao

0 Perspetiva

d

0
11/7 \(.

Prof. Rita Fragoso 61
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Estereoisomeria

Férmas de representacao

—

0 Projegcbes de Newman
H Hg
1 2:4CH;
<4 = r et =
H H
H. 4 CH, CH, H
H@H H@H

H

» C1tem um H no plano, apontando para cima;
» C2tem um H no plano, apontando para baixo;

Q

Grupo mais distante

A

Grupo mais préximo

» Os grupos a azul que estavam para fora do plano da pagina

ficaram a direita;

» Os grupos a verde que estavam para tras do plano da pagina

s ficaram a esquerda.

Estereoisomeria

Formas de representacao

—

U ProjegcOes de Newman

Br OH e Ot
4 View N ,)H \I/
—_——— ',C——C_\ — /C\ e
ﬁH/ e . F - ) ‘ H -

Prof. Rita Fragoso

B Back
I ~ carbon
H

Front
carbon
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Estereoisomeria
Férmas de represent

aM

T
('
o
>

0 Projegcbes de Newman

Estereoisomeria

Formas de representacao

The dihedral
angle (¢) between
these hydrogens
is 180°.

The dihedral
angle (¢) between
these hydrogens
is 0°.

—

]

0 Projecdes de Fisher

"

Estrutura em perspetiva

A C=—=D
2 x Z
B)(E':D.._ ? Ne”
A @ Y/ w
A
o
B ‘1
AL
T

Projecéo de Fisher

Prof. Rita Fragoso
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Estereoisomeria
Férmas de representacao

0 Projecdes de Fisher

COOH COOH COOH
How l“\ - H=c—-on H+0H
Ho"  CHs CH; CH;,

Projecgdo em perspectiva Projegdo de Fisher

O atomo de carbono encontra-se no plano do papel

Linhas verticais — para tras do plano

Linhas Horizontais - para a frente do plano

|UIIIII|'|'|T|'|'|'|_||'|W

=% =

Exercicios

Prof. Rita Fragoso
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.

e

7 Qual a alinea que representa a férmula esquelética para
L]

CH2CHCICHzCH(CH=)CH(CHz)2

@) /%Y ®) j’\(gr © /TI\)Y
5 @ I @ i/\/\/

.

e

Desenhe:

* Butano

* Heptano

+ Ciclo-propano
 Ciclooctano

\
/
\
|
/
\JL
/
\m
/
AN
Ve
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Escreva férmulas deseM

(CH;),CHCHBrCH(CH;)CHCH,

—

Escreva férmulas deseM

CH,CH,CH(OH)CHCHCH,CCH

Ho H Ha

c c c
e e e Sc=—cn

Prof. Rita Fragoso
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1|

Desenhe a férmula esquelética correspondente

CHa
o by &
H
Hye” ¢~ C7 CH,
H, |
CH,

H
E o (;2 /\/ 0\/\\

1|

Escreva a formula desenvolvida de dois compostos que sejam
representados por cada uma das formulas moleculares apresentadas:

a) C;HgO
b) C4Hg
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Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

.
|

0?

* Escreva o hibrido de ressonancia para o
O
0:- 1o} O:~
AP S
«—> + «—> *
P A e A
0
ll:ﬁ O hibrido para o ido
7,0,/—‘ \\O%, nitrato

Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

.
|

0?

6:, H 0 _
H—(I}—Ixf:+ — H— c N
HoOr o
H 06
1 A
H—(IJ—N\
H o5

Prof. Rita Fragoso

* Escreva o hibrido de ressonancia da molécula CH;NO,
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Estrutura das moléculas o
Ressonancia ou mesomeria

e

0?

. Escreva outra estrutura de ressonancia sem cargas formais

H é—ﬁ H > :? o
T H—C—N—H

H |

H

e

Escreva as outras estruturas de ressonancia

H H H
L]
oo ocn ol boH, T, Moo BcH
] PO N — . —_
H” SNCT e H (I; .o H/N\.C¢o CHs -~ \(i!?/" 3
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Desenhe a resultM
- —

: (il—CH=CH—CH=CH—CH=0 >
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Calcule a carga formal dos atomos de oxigénio e azoto nas férmulas
seguintes:

H—C=N—0:
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