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Diagrama de Coordenada de Reacao

- Perfil da Reacao - mostra
a energia do sistema versus o
progresso da reacao.

« Util quando pensamos nos
fatores que afetam a
velocidade / facilidade de uma

reacao.

reaction progress



Indicadores de uma reacao quimica:
* Producao de um gas
+ Liberacédo ou absorcao de calor

» Formacao de um precipitado

» Mudanca de cor
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Reaction Co-ordinate

Reaction: A—> (C



AG’ = AH° - TAS®

AG* Gibbs free-energy change
measured in kJ mol-’

AHE Enthalpy change
measured in kJ mol-’

T Temperature
measured in Kelvin

ASP Entropy change

measured in J K m::.ml'ﬁI
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Ketohydroperoxide « Cyclic Peroxide - Acid + Carbonyl



O QUE E UMA REACAO QUIMICA?

E processo de mudancas quimicas, onde ocorre a
conversao de uma substancia, ou mais, em outras substancias.

A+ B — C+ D

REAGENTES PRODUTOS

Sédio + Agua — Hidroxido de Sodio + Hidrogénio




LEI DA CONSERVACAO DAS MASSAS

A massa total de uma reacdo quimica € constante. Os atomos nao sao

criados nem destruidos em uma reacao quimica, simplesmente eles mudam de

parceiro.

Como os atomos néo sao criados nem destruidos em uma reagao quimica,

multiplicam-se as formulas por fatores para mostrar o mesmo ndmero de atomo de

cada elemento em cada lado da reacédo. Esta operacdao matematica € conhecida

como BALANCEAMENTO.

EQUACAO NAO BALANCEADA

2Na +2H,0 ——> 2NaOH + H,

EQUACAO BALANCEADA

——> COEFICIENTE ESTEQUIOMETRICO



Em uma equacdo quimica pode-se representar os estados fisicos de cada
reagente e produto.

(s) — Sdlido; (I) —Liquido; (g) — Gasoso; (ag) —Aquoso;

2 Na(s) + 2 H20(|) _— > 2 NaOH(aq) + Hz(g)

Paraindicar que a reacao requer calor (Temperatura) utiliza-se a letra grega A.

CaCOs, _A, CaOy + COyq

Para indicar que a reacdo precisa de um catalisador utiliza-se a féormula do
catalisador sobre a flecha da reacéo.

2803 g t Oz =2 2 503




* Reacdes de Sintese ou Adicao: quando 2 ou mais
substancias originam 1 unico produto.

A+B-oC

Exemplo: 0 magnésio reage com o oxigeénio do ar,
produzindo 6xido de magnésio

2 Mg (s) +1 02 (g)—> 2 Mg20 (s)

Example C + O,

0o -~ ©0v




ReacOes de decomposicao

» Como o proprio nome diz, este tipo de rea¢ao é o
inverso da anterior (composi¢ao), ou seja, ocorrem
quando a partir de um Unico composto sao obtidos
outros compostos. Estas reacdes também sao
conhecidas como reagdes de analise. Que tal dar
uma olhadinha em uma ilustracao e em alguns
exemplos?
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ReacOes de decomposicao

» Exemplos:

HIDROLISE, PIROLISE, FOTOLISE



ReacOes de Simples Troca

» Estas reagoes
ocorrem quando
uma substancia
simples reage com
uma substancia
composta para

formar outra Cl; + 2 NaBr — 2 NaCl + Br;
substancia simples e 2 Al+ 6 HCl > 2 AICL; + 3 Hy”
outra composta. Fe +2 HCl — FeCl; + H,”

F’

e O-h @




* Estasreacoes
ocorrem
qgquando duas
substancias

compostas
resolvem fazer _
Este  tipo

uma troca e de  seta (1)

formam-se indica  que a

d substancia
uas novas formada & um

substancias precipitado.

compostas.

Vamos aos

exemplos?




Oxidation Reduction

(atom loses an electron) (atomo gains an electron)

REACOES DE OXIRREDUCAO

Uma reacdo de Oxirreducao é a combinacdo de uma reacdo de oxidacdo e uma
reacao de reducdo. ReacOes como a combustdo, a corrosdo, a fotossintese, o
metabolismo do alimento e a extracdo dos metais dos minérios sdo reacoes de
oxirreducao.

2Mge) + Oy — 2 Mg2+(s) + 2 OZ'(S) (forma 2 MgO(S))

Mgy + Cly(g > MgCl; )

Nesta reacdo o atomo de magnésio (Mg) também sofreu oxidacdo, porém, em
presenca do gas cloro (Cl,). Os dois elétrons do Mg foram transferidos para cada
atomo de CI. Desta forma, o Mg sofreu oxidacéo e o Cl reducéo.



O agente oxidante em uma reacao redox € a espécie que sofre reducao.

O agente redutor em uma reacao redox € a espécie que sofre oxidacao

2 2
Zn(s) + Cu +(g) —>  /Zn <t +Cu(s)

(aq)

O atomo de zinco metalico (Zn) perdeu dois elétrons, sofreu oxidacdo (Zn?*),
provocou a reducdo do ion cobre (Cu?*) para cobre metalico (Cu), portanto é o
AGENTE REDUTOR.

O ion cobre (Cu?*) recebeu dois elétrons do atomo de zinco metalico (Zn), sofreu
reducdo (Cu), provocou a oxidacdo do zinco metalico (Zn) para ion zinco (Zn?%),
portanto € 0 AGENTE OXIDANTE.






Combustao

® Uma reagdo na qual uma substancia
(CxNHO) reage com oxygénio

= CH4 + Oz —> COZ + Hzo
= C3H8 + OZ —> COZ + Hzo
= C6H1206 + 02 —> COZ + Hzo



Reacdo Acido/Base

® Um acido e uma base reagem para forma sal
e agua.

® Acido (H*) + Base (OH) - Sal + H,O

NaOH + HCl — NaCl + H,O

NH4OH + H2504 —> (NH4)2504 + Hzo



Catalise

* Quando uma reacao
qguimica é acelerada pela
acao de catalisador.



» Catalise homogénea:

Quando o catalisador e os reagentes
formam um sistema monofasico.

Exemplo: na combustao do SO, para
formar SO, catalisada pelo NO,:

250, + 0, 250, [

LENTA



* Areagao e lenta, mas na presenca de NO,

é bastante rapida.
Catalisador
o

Etapa |: 2 S0, + 2NG, |> 250, + 2N~
Etapa Il: 267+ 0, - 2[N67].
Global : 250, + O, & 2S00




» Catadlise heterogénea:

Quando o catalisador forma com os
reagentes um sistema polifasico.

Exemplo: na combustao do SO, para
formar SO, catalisada pelo pentoxido
de divanadio (solido).

250, + 0, - 250,



Esquema de ocorréncia da catalise
heterogénea

1) Molécula reagente, O,, em contato com o
catalisador solido, V,0..



3) Atomos de oxigénio nascente, [0],formados no
catalisador. | e
ot S

o Te
e

4) Ataque do oxigénio nascente a molécula de
dioxido de enxofre, SO,. € 4

wt
¢

e

5) Molécula de SO, formada. S.

Ce




Catalisador
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e QOutro exemplo de
catalise heterogénea
€ a que ocorre

nos conversores
cataliticos de

automoveis.

Automotive



Basic Catalytic Converter

N\ :' ] ‘. S S ‘5_;-';\:-‘ I i Detoxified fumes
Elex from sgde Ml T are guided to the

engine here. : exhaust pipe and
out the car.
Reduction Oxidation
occurs here oceurs here
with with
platnium platnium
and and
rhodiun. palladium.

: CO; - Carbon Dioxide
Catalytic Converter H,O - Water

N, - Nitrogen

Catalyst Substrate
(Catalytic Active Malerial)

Maijor reaction
: CO + L0, CO
CO - Carbon Monoxide 2 2
HC - Hydrocarbons H.Cy + 30,—2CO,; + 2H,0
NO, - Nitrogen Oxides CO + NO,—+CO,+ N,

© Science Media Group



Palladium: A Catalyst
2C0 + 0, — 20, co,

co,

CO



Fischer esterification example:
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15b

DABCO (2 mmol)
n-dodecane (1 mmol)

-

130°C, 48 h

DABCO \%

Ph—

R =H, Me, OMe

CF,



Figura 1. Mecanismo geral da engenharia nanomolecular de uma enzima.

€) Substrates enter active site.

o =

<

@) Substrates are held
in active site by weak
interactions.

Substrates
Enzyme-substrate
complex € Active site can
lower E, and speed
up a reaction.
() Active
site is
available
for two new
substrate
molecules.
Enzyme
© Products are ) Substrates are
released. converted to
products.

Products

© 2011 Pewrson Education, Ing






(a) RuBP






Energy

Reactants

Activation energy
without enzyme

Activation energy
with enzyme

Products

Progress of reaction ——



*Figura 3. A nanoengenharia quimica das enzimas, que as fazem os catalisadores mais eficientes desse
Universo e que envolvem uma estrutura proteica primaria (apoenzima), um cofator (ions metalicos, por
exemplo) e uma coenzima (uma imensa variedade de moléculas de altissima tecnologia Quimica), como a

coenzima A e a NADH. HH O

NH
N

Coenzyme A

Cofactor Catalytic site Coenzyme

Apoenzyme

\ J
Y

Holoenzyme




* Figura 5. Controle de atividade de enzimas através de botao liga-desliga (sitios ativos secundarios).

Substrate \o
Active site Enzyme Distorted active site

-

AIIosterlc site

AIIostenc
(a) Allosteric inhibition inhibitor

Substrate
Active site

Distorted
actlve site

ﬁ._,

A"OSPG"C site Allosteric activator
(b) Allosteric activation




Figura 6. A RNA polimerase. Com elas a informacao da Vida registrada nos DNA da Vida n&o seria
transcrita nos m-RNAs.

RNA polm

DNA is
unwound

Coding

Template
strand

Matching nucleotide
is added

RNA strand created

RNA DNA hybrid region



Figura 7. As carbonil anidrases. Fazem o controle do pH do sangue.

Osteoclast

N cr-
o Ci1™ and HCO,~

oxchanger

CCAID

c:.,ﬂ;
Integrin

L = B

- \.



Figura 1. Ribossomos, fabricas automatizadas e hiper mega sofisticadas de sintese de proteinas.







Ester bond

tRNA
molecule

Intramolecular
base-pairing

Anticodon

mRNA &

O — /_ Q\% tRNA

Aminoacyl tRNA



ATP versus ADP + PO,

Energia NH
Adenina | 2
C
O~ O~ O~ HC\
| | | c. ~CH
DoR=t—R=o=¢ A
O o) )
Ribose

Grupos fosfato




H/ \H
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HO_T_O_T_O T o]
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© © ©
ATP
NH,

Energy Change: 0 0]

-7.30 kcal/mol ||

ADP




Catabolic reactions
release energy to be
used in an anabolic
reaction

ATP
Adenosine triphosphate

High-energy bond
/ )y S
o L oo o Adenine } .
| | | TR
—P£40—P—0—P—0+CH, Q \
Il l [ \ W
o) 0 0 y |
|| a2 Energy
\ required
; Anabolic reactions
" store energy released
O / from a catabolic
o '!, o- /' reaction
I Y |
0 y 4
—
S
(IT OI' Adenine /)
HO—II=I’—O—I'°|—O-—CH2
(o) 0
Energy 4u ;
released [[_] Adenine group
[ ] Ribose
ADP [_] Phosphate groups
Adenosine diphosphate
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http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/4/41/Nockenwelle_ani.gif

Cytosolic
medium -+

Proton half-channel Proton bound

to aspartate

Figure 12-24
Molecular Cell Biology, Sixth Edition
© 2008 W.H. Freeman and Company



ATP SYNTHASE: the
universal biological motor
that provides every cell
with chemical energy

@ Ol and ﬁ-un.ils forma “hat’,

fixed to the membrane, that does

not rotate. The bent axle squeezes
ATPF out as soon asitis made

Low concentration of
Hydrogen ions within
the cell

@ Bent axle also rotates,
squashing each B unit in turn

Membrane H

] ) H* H*
;Ilgrh c:mc?ntraum of HY H* @D Hydrogen ion flow H*

vdrogenions through membrane, cansing
ﬂ::&iiwm dize of C - units to rotate HY Lil*

ADP+Pi




