SERVIGCO PUBLICO FEDERAL
UNIVERSIDADE FEDERAL DO PARA
CONSELHO SUPERIOR DE ENSINO E PESQUISA

RESOLUGCAO N9 412 - DE 25 DE ABRIL DE 1977

EMENTA:- Autoriza realizagdo do Curso de Aperfeigoa
mento em "TEORIA DO ORBITAL MOLECULAR E A
REATIVIDADE QUIMICA".

0 REITOR DA UNIVERSIDADE FEDERAL DO PARA, no uso da
competéncia que lhe faculta o Art. 39, alinea "v", do Regimento
da Reitoria, e tendo em vista o que consta do processo n?005.32¥
77, promulga a seguinte

RESOLUGCXO :-

Art. 19 - TFica aprovada, "ad-referendum" do Conselho Superior'
de Ensino e Pesquisa, a realizagao do Curso de Aper
feigoamento em "TEORIA DO ORBITAL MULECULAR E A REA
TIVIDADE QUIMICA", sob a responsabilidade do Departa
mento de Quimica do Centro de Ciéncias Exatas e Natu
rais, que se regera pelo Regulamento anexo parte in
tegrante desta Resolugao.

Art. 29 - Revogam-se as disposigoes em contrario.

Reitoria da Universidade Federal do Para, em 25 de
abril de 1977.

\
Llorriur ;/
Prof. Dr. CLOVIS CUNHA DA GAMX MALCHER

Reitor
Presidente do Conselho Superior de Ensino e Pesquisa



Anexo da Res. n? 412 - de 25.04.77 - CONSEP

REGULAMENTO DO CURSO DE APERFEICOAMENTO EM "TEORIA DO ORBITAL MO

LECULAR E A REATIVIDADE QUIMICA"

1.
2.

Da Natureza do Curso: Aperfeigoamento
Da Necessidade do Curso:

Um curso sobre Teoria do Orbital Molecular de Huckel

(OMH) para docentes justifica-se por dois prismas:

a)

b)

3.

aperfeigoamento didatico, ou seja, aprofundamento dos conheci
mentos adquiridos, ao nivel de graduagdo, na area de Estrutu
ra Molecular e/ ou Reatividade Quimica;

aplicacdao em pesquisas que eventual ou essencialmente incluam
o OMH; quanto a este item b o programa deixa entrever areas
de pesquisa que poderao beneficiar-se com o curso: Farmacolo
gia e mecanismos de atividade bioldogica, Reatividade Quimica
e Espectroscopia Molecular. Finalmente mencione-se que os cél
culos do OMH em geral n3ao necessitam um computador de porte
maior que atualmente disponivel na UFPa., e assim o estimulo'
a utilizagdo de tais cdlculos ndo trard um onus sensivel so
bre a nossa Universidade.

Das Justificativas:

A estrutura do curso adapta-se as exigéncias do Regi

mento Geral (Reg. Geral, art. 106).

4.

Da constituigao e funcionamento:

4.1- Coordenacdao didatico-cientifica: Departamento de Quimica
do Centro de Ciéncias Exatas e Naturais.

4.2- Professor responsavel: José Glauco Ribeiro Tostes

4.3- Designagdo: Teoria do Orbital Molecular e a Reatividade
Quimica.

4.4- Organizagdo do Regime Didatico.

4.4.1- 0 curso contara com dois professores: José Glauco
Ribeiro Tostes, Professor Adjunto do Departamento
de Quimica, Mestre em Ciéncias em Quimica pelo
Instituto Militar de Engenharia, e Harry Serruya,
Professor Assistente do Departamento, que partici
pou de cursos ao nivel de pds-graduagdo no Insti
tuto de Quimica da Universidade Federal do Rio de
Janeiro.

4.4.2- A parte de exposigdo da matéria do curso ficara a
cargo do Professor Serruya, a quem cabera a expo
sigdo programada para o primeiro periodo letivo
com respectivas aulas de exercicios, e do profes
sor Glauco, a quem caberda a exposigdo programada



4.4.3-

4.4 .4

02.

para o segundo periodo letivo, com respectivas au
las de exercicios. Eventualmente os professores
poderdao alternar esse quadro em algumas aulas.
Utilizar-se-3o recursos auxiliares existentes no
Departamento: Slides, filmes, etc. Adicionalmente,
o computador IBM 1130 da Univerdidade serda também
utilizado.

0 curso terd duragdo de 120 horas (Resolugdo n¢
175 do CONSEP de 24/9/1973), com uma carga hora
ria semanal de 5 horas.

4.4.5- A carga horaria prevista para o 19 periodo é de

5. Calendario
5.1- Inicio: 13/04/77
5.2- Término: 04/12/77
5.3- Duragcao: 25 semanas.

47 horas e para o 29 semestre 73 horas.

6. Carga Horaria

6.1- Semanal: 5 horas-aula

6.2- Carga horaria totdl: 120 horas-aula
6.3- Créditos: oito (8) créditos (Res.n? 175 do CONSEP de 24/

9/1973)

Verificagao de Aprendizagem

Sera realizada através de testes fornecidos ao longo do curso,

de uma avaliagdo semestral de 4 horas, e de uma avaliagao fi

nat de 4 horas.

. Critério de Aprovagdo

Serd conceitual o critério de aprovagdo.

Os conceitos emitidos estarao determinados a:

E - Excglente

B

O »n X H X

Bom
Regular

Insuficiente
Mau
Sem rendimento

para obter aprovagdao o aluno devera alcangar pelos menos o

conceito Regular.

Condigoes para matricula e numeros de vagas.
9.1- Sera estabelecida a seguinte escala de prioridade para

matricula:

la. prioridade - Docentes dos Departamentos de Quimica e

de Engenharia Quimica.

2a. prioridade - Docentes e graduados que apresentem no

seu curriculo tépicos de Estrutura Mole

cular.



9.2- Numeros de vagas: 40

10-Local de funcionamento: Gampus Universitario do Guama - Pavi

lhoes.

ll1-Recursos materiais e financeiros

12-

13-
14-

15=

N3o sera necessaria, pois o Departamento dispoe de recursos '

financéires.

Corpo Docente:

Professor José Glaued Ribeiro Tostes e professor Harry Ser

ruya ambos lotados no Departamento de Quimica.

Programa

Requisitos para concessao de certificados:

Duas condigdes concomitantes s3o necessarias para a concessao

de certificados de aprovagao:

14.1- Frequéncia a pelo menos 70% das aulas do curso (Reg. Ge
ral, art. 69).

14.2- Obter conceito igual ou superior a R.
Para certificado de frequéncia & exigida apenas a obser
vancia do item 14.1

Inscrigoes: Secretaria do Centro de Ciéncias Exatas e Natu
rais do dia 6 de abril até 14 de abril de 1977.

PROGRAMA - CALENDARIO

DIA HORA ASSUNTO
ABRIL

1y 19:00 - 21:00 Nogdes de Teoria quantica

15 19:00 - 20:00 Exercicios

19 19:00 - 21:00 Orbitais atomicos e moleculares

22 19:00 - 20:00 Exercicios

25 19:00 - 21:00 Teoria de Huckel; Energia dos Orbitais
Moleculares

28 19:00 - 21:00 Coefeciente dos orbitais moleculares

29

19:00 - 20:00 Exercicios

03
0S5
06
10

12
13
17

MAIO
19:00 - 21:00 Heteroatomos
19:00 - 21:00 Densidade eletronica e ordem de ligacgao'
19:00 - 20:00 Exercicios
19:00 - 21:00 Energia de deslocalizagdo; energia de Lo
calizagao

19:00 - 21:00 HOMO; espectro eletronico
19:00 - 20:00 Exercicios
19:00 - 21:00 Densidade de garga e reatividade



19 19:00 - 21:00 Variagdo de a e B
20 19:00 - 20:00 Exercicios
24 19:00 < 21:00 Eletrons de Fronteira
26 19:00 - 21:00 Comprimento de Ligagdo
27 19:00 - 21:00 Exercicios
31 19:00 - 21:00 Momento dipolo
JUNHO
02 19:00 - 21:00 Transigoes w+ m* em polienos
03 19:00 - 20:00 Exercicios
07 19:00 - 21:00 Transigoes m + m* em aromaticos
10 19:00 - 21:00 Exer¢icios -
13 19:00 - 21:00 Efeitos de Heterodtrmos em transicdo mew#
15 19:00 - 21:00 Energia de Ressonancia
17 18:00 - 22:00 Avaliagao semestral
AGOSTO
16 19:00 - 21:00 Teoria do estado de transicao
18 19:00 - 21:00 Mecanismo de substituigdo aromatica
19 19:00 - 20:00 Exercicios
23 19:00 - 21:00 Aplicagao de indices de reatividade
25 19:00 - 21:00 Continuagao da aula anterior
26 19:00 - 20:00 Exerciciosr ' 3
30 19:00 - 21:00 Compostos com heteroatomos
SETEMBRO
01 19:00 - 21:00 Continuagdao da aula anterior
02 19:00 - 20:00 Exercicios
08 19:00 - 21:00 Propriedades de ions carbonio
09 19:00 - 20:00 Exercicios
13 19:00 - 21:00 Continuagao da aula anterior
15 19:00 - 21:00 Equilibrio de ions carbonio
16 19:00 - 20:00 Exercicios
20 19:00 - 21:00 Continuagao da aula anterior
22 19:00 - 21:00 Reagdes de ion carbdnio
[ 23 19:00 - 20:00 Exercicios
27 19:00 - 21:00 Continuacdao da aula anterior
29 19:00 - 21:00 fons Carbonio ndo classicos
30 19:00 - 20:00 Exercieéios




OUTUBRO
oY 19:00 ~ 21:00 Continuagao da aula anterior
06 19:00 = 21:00 Fenomenos droga receptor
07 19:00 - 20:00 Exercicios
11 19:00 - 21:00 Continuagao da aula anterior
13 19:00 - 20:00  Exercicios
25 19:00 ~ 21:00 Continuagao da aula anterior
27 19:00 - 21:00 Fenomenos acido-base
NOVEMBRO
03 19:00 - 21:00 Contintiagdo da aula anterior
oy 19:00 - 20:00 Exercicios
08 19:00 - 21:00 Continuagdo da aula anterior
10 19:00 - 21:00 Métodos autoconsistentes de geragdo de Op
bitais Moleculares
11 19:00 - 20:00 Exercicios
17 19:00 - 21:00 Continuagao da aula anterior
18 19:00 - 20:00 Exercicios
22 19:00 - 21:00 Metodos semiempirico
24 19:00 - 21:00 CNDO e INDO
25 19:00 - 20:00 Exercicios
29 19:00 - 21:00 Mindo
DEZEMBRO
01 19:00 - 21:00 Interacdao de configuragoes
06 19:00 - 21:00 Quimica Tedorica; o quadro atual
09 18:00 - 22:00 Avaliagao final

Carga horaria
Carga horaria

* PROGRAMA ANALITICO

1. Introdugdo

do 19 periodo letivo - 47 horas-aula
do 29 periodo letivo - 73 horas-aula

1.1- Teoria Quantica
1.2- Estrutura atomica e molecular
1.3- Orbitais Moleculares

Calculos de Orbitais Moleculares de Huckel
2.1- Aproximacdo m - eletronica de Huckel
2.2- Energias e coeficientes dos orbitais
2.3- Tratamento de heteroatomos

2.4- Densidades eletrdnicas

2.5- Ordem de ligacdo e valéncia livre



3. Indices de Orbitais Moleculares

3.1- Propriedades relacionadas a energia
3.1.1- Energia de deslocalizagao eletronica
3.1.2- Energia de deslocalizagao

3.2- Propriedades relacionadas as energias dos orbitais
3.2.1- Espectro eletronico
3.2.2- Fenomenos associados com o HOMO

3.3- Propriedades relacionadas a carga
3.3.1- Densidades de carga e reatividade
3.3.2- Parametros relacionados a variagao de a e B
3.3.3- Teoria do eletron de fronteira
3.3.4- Ordem de ligagdo e comprimento de ligagao

4. Propriedades Moleculares
4.1- Momento dipolo
4.2- Espectroscopia eletronica
4.2.1- Transigoes = >when polienos
4.2.2- Transigdes m+m* em hidrocarbonetos aromaticos
4.2.3- Efeitos de heteroatomos em transigdes w+m#
4.3- Energia de Ressonancia

5. Reatividade; aplicagdes em Quimica organica

5.1- Substituigdo aromatico
5.1.1- Teoria do estado de transicao.
5.1.2- Mecanismo de substituigdo aromatica eletrofilica
5.1.3- Aplicagdo de Indices de reatividade
5.1.4- Compostos com Heteroatomos

5.2- ions Carbonio
5.2.1- Propriedades de Ions carbdnio
5.2.2- Equilibrio com ions carbdnio
5.2.3- Reagoes de ions carbdnio
5.2.4- ions carbonio ndo classicos

6. Reatividade; aplicagoes em farmacologia
6.1- Consideracdes sobre fendomenos droga-receptor
6.2- Mecanismos de droges como fendmenos de ligagao covalente
6.3- Fenomenos acido-base

7. Métodos OM mais avangados
7.1- Metodos OM autoconsistentes
7.2- Interacdo de configuracoes.
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