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Isomeria geométrica - cis/trans
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Isomeria geométrica - E/Z
1 — Observar cada um dos atomos de carbono da dupla ligagdao
independentemente, identificar os atomos a eles ligados e

seriar por ordem decrescente de n2 atémico.

2 — Notar se os grupos prioritarios em cada carbono estao do
mesmo lado ou de lados opostos da dupla ligagao.

3 — Grupos prioritarios do mesmo lado da dupla ligagdo - Z
Grupos prioritarios do lado oposto da dupla ligagdo — E
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Isomeria geométrica - cis/trans e E/Z
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Anadlise conformacional - Etano
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Andlise conformacional - Energia torsional
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Brown, Iverson, Anslyn, Foote, Organic Chemistry.

~ H
“C— C/
H ¢ \CH3 Eclipsada
Eclipsada (sinperiplanar)
I (anticlinal) | I
Y M2
= 1
20
£
S J ¥ )
l\
¢ 14.6 kJ (3.5 keal) /mol -
38K
I 0.9 kcal)ubmol g
CH;3-CHj CH3-H . CH3-H CH;3-CHj
Eclipsed Gauche Eclipsed Antl Eclipsed Gauche Eclipsed
0° 60° 120° 180° 240° 300° 360°
LMY

Dihedral angle

Licenciatura em
Bioengenharia

Ciclopropano
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Andlise conformacional - Ciclopropano
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Angulo interno - 60°
Planar
Ligacoes eclipsadas

Solomons, Fryhle, Snyder, Organic Chemistry.

Maior tensao de anel

Fraca sobreposicao das
orbitais na ligacao C-C
LMY
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Analise conformacional - Ciclobutano

Ciclobutano
Solomons, Fryhle, Snyder, Organic Chemistr:
H H
H H H H H ( ) i
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( HH H H H H

Angulo interno - 90°

Alta tensao de anel

Confdérmeros nao planares para
minimizar as ligacoes eclipsadas
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Andlise conformacional - Ciclopentano
Solomons, Fryhle, Snyder, Organic Chemistry
Ciclopentano | B
H H
H S
H (A
H |
H H H )
envelope conformation &«
Cicloalcano =~ Tenséo de anel
(CH,), (kJ/mol)

o~ . Ciclopropano 3 115
Anglﬂ'o interno — 108° Ciclobutano 4 109
Ciclopentano 5 27

Baixa tensao de anel Ciclo-hexano 6 0.4
Ciclo-heptano 7 27

Conférmeros nao planares para Ciclo-octano 8 42

minimizar as ligagoes eclipsadas LMY
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Andlise conformacional - Ciclo-hexano
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Anadlise conformacional - Ciclo-hexano
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Reaction coordinate to conformational interconversion of cyclohexane ———
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Andlise conformacional - Metilciclo-hexano
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Andlise conformacional - Exemplo bioldgico
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Compostos ciclicos - 1,4-dimetilciclo-hexano

Solomons, Fryhle, Snyder, Organic Chemistry
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Compostos biciclicos - Decalina
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Exemplo Biolégico - Nucleo Esterdide &
Axial g

Axial B 18 CH3

- \/\

\/\ 7 Trans
fusion
Trans

fusion a o
Steroid nucleus \

(R = H, Epiandrosterone)

Peter Vollhard, Neil Schore, Organic Chemistry — Structure and Function. LMZV
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Compostos ciclicos - 3-Metilciclo-hexanol
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Mapa dos conceitos

Isémeros

|

Isomeros
Constitucionais

llém

Conectividade
diferente

tém

l

|Estereoisémeros

Podem conter

Imagens ndo
sobreponiveis no espelho

tém

Propriedades fisicas
idénticas (exceto
rotacdo otica)

ttma

Mesma conetividade mas
diferente orientacdo
espacial dos grupos

Moléculas quirais

Imagens ndo
sobreponiveis no espelho

provocam

L_,| Rotacdo da luz polarizada

(atividade dtica)
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Atomos tetraédricos com
4 grupos diferentes

Elementos de
Quiralidade

Podem ser

Alcenos com isomeria
cis-transou E/Z

Estereoisdmeros que nao
sdo imagem no espelho

Propriedades

v N tém
fisicas diferentes
existem entre
com -
Uma relagdo

diastereoisomérica
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Moléculas
aquirais

incluem

tém

Compostos
meso tem

Alcenos £/Z
ou cis/trans |tm
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Mapa dos conceitos

tém

—— Conférmeros ——
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Imagens sdo
sobreponiveis no [+
espelho Moléculas que diferem
apenas por rotagdo em
. Podem ser torno da ligagdo o Do ciclo-hexano
Um plano interno ] representadas podem ser
de simetria por podem ter representados por
Energias potenciais
Auséncia de diferentes
atividade dtica
Projecdes de Estruturas com
Newmann conformacgoes
em cadeira
que tém
Conformagdes Conformagdes Posigdes
em eclipse alternadas axiais Barco
podem ser

Posi¢bes
equatoriais

LMY
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Regras de Cahn-Ingold-Prelog

1 - O atomo de maior numero atémico tem precedéncia sobre o de menor.

é determinada no primeiro ponto de diferenca.

2 - Quando 2 atomos diretamente ligados ao centro de quiralidade sdo iguais,

comparar os atomos a eles ligados com base nos seus nimeros atémicos. A prioridade

ligados a um atomo particular antes de prosseguir ao longo da cadeia.

3 — Analise para fora a partir do ponto de ligagdo, comparando todos os dtomos

individualmente, nunca como um grupo.

4 — Analise para fora a partir do ponto de ligagdo, avaliando os dtomos substituintes

replicado como um substituinte nesse atomo.

5 — Considere que um atomo ligado a outro por ligagdes multiplas como estando
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