DISCIPLINAS OFERECIDAS NO 12 SEMESTRE/2001

QP171 Dissertacao de Mestrado Créditos: 104
Turma "A"
QP181 Tese de Doutorado Créditos: 256
Turma "A"
QP021 Quimica Organica Avancada Créditos: 12
Turma "A" | Prof. Dr. Antonio Claudio Herrera Braga VAGAS:
Ementa: Mecanismos de reacées, estereoquimica. minimo: 05
Reacoes eletrociclicas. Reagdes de cicloadicao e de
ciclorevercao. Reacdes sigmatrdpicas. Reacdes maximo: 25
lineares de energia livre. Migracées em centros
deficientes eletronicamente. Reacdes de substituicao
nucleofilica, efeitos de grupos vizinhos e cations nao-
classicos. Adicbes polares e reacao de eliminagao.
Carbanions, outras espécies de carbono nucleofilico.
Carbenos, carbendides e nitrenos. Reagdes de
radicais livres.
QP031 Quimica Quantica | Créditos: 12
Turma "A" | Prof. Dr. Nelson Henrique Morgon VAGAS:
Ementa: Mecéanica ondulatéria. Operadores e relagées | minimo: 03
de incerteza. Momento angular. Potenciais
esfericamente simétricos. Atomo multieletronico. maximo: 20
Algebra matricial. Métodos de aproximacéao. Spin.
Estrutura atdmica. Método SCF de Hartree-Fock.
QP399 Topicos Especiais em Fisico-Quimica IX Créditos: 12
Turma "C" |"Introdugédo a Mecanica Estatistica e Simulacao VAGAS:
Computacional”
minimo: 02
Prof. Dr. Munir Salomao Skaf
maximo: 10

Ementa: 1. Introducao aos principios basicos da
Mecanica Estatistica. a) O que é e para que serve. b)
Microestados, configuracdes e ensembles: A entropia
€ desvendada. c) A configuragcdo mais provavel, o
maximo da entropia e a distribuicao de Boltzmann. d)




Funcgdes de particdo e flutuagbes: A conexdo com a
termodin@mica. 2. Revisdo das mecanicas classica e
quantica. a) Formulagdes de Newton, Lagrange e
Hamilton (mec. classica). b) Mecanica de muitos
corpos e dindmica de corpos rigidos (mec. classica). c)
Estados quanticos e quantizacao da energia (mec.
quantica). d) Particula livre, osciladores, rotores livres
(quantico vs. classico). 3. Mecénica Estatistica de
Particulas Independentes. a) Gases ideais:
Distribuicdo de Maxwell-Boltzmann. b) Gases ideais
poliatdmicos: Aplicacao a espectroscopia. ¢) Equilibrio
quimico: Uma visdo microscopica. d) O Principio de
Pauli afeta a distribuicdo de energia de um sistema:
Estatisticas de Fermi-Dirac e Bose-Einstein. e) Sélidos
cristalinos ideais, radiagdo de corpo negro. 4.
Mecanica Estatistica de Particulas Interagentes. a)
Gases imperfeitos, teoria de van der Waals. b)
Potenciais intermoleculares de interagéo. c) O estado
liqguido da matéria. d) Funcdes de distribuicao:
Caracterizacao da estrutura de liquidos. e) Teoria de
perturbacado em liquidos. f) Solucdes idnicas:
Fundamentos microscépicos da teoria de Debye-
Huckel. g) Propriedades de transporte e dinamica
molecular: Fun¢des de correlagao temporal. h)
Processos de relaxacao coletivos: Relaxacao dielétrica
e espalhamento de luz. 5. Métodos Computacionais
para o Estudo de Fases Condensadas. a) O método
de Monte Carlo. b) O método da Dinamica Molecular.
c) Diferencas e semelhancas entre MC e MD. d)
Algoritmos e técnicas avancadas de MD: Sistemas
moleculares rigidos e flexiveis. e) Liquidos polares e
tratamento de forgas de longo alcance. f) Exemplos
classicos: Agua, metanol, acetonitrila, DMSO e CCl4:
Termodinamica, estrutura, dinamica e propriedades de
solvatagéo.

QP413

Turma "C"

Topicos Especiais em Quimica Analilica |
"Bioanalitica: Quimica Farmacéutica e Clinica"
Profs. Drs. Susanne Rath e Lauro Tatsuo Kubota
Ementa: (i) Introdugéo a farmacologia; (ii) Controle e
qualidade de farmacos; (iii) Introducéo a analise

clinica; (iv) Métodos analiticos instrumentais
empregados na determinagéo de principios ativos e

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 10




metabdlitos em fluidos biologicos; (v) Automagéao em
andlises clinicas. Programa: Principios
farmacocinéticos; principios farmacodinamicos;
Biotransformacao de drogas; Desenvolvimento de
novas drogas; Controle e qualidade de farmacos;
Ensaios de identificacdo; Analise quantitativa;
Desenvolvimento e validacdo de metodologias
analiticas; Métodos espectroanaliticos, eletroanaliticos
e de separacao empregados na determinacao de
principios ativos e principais metabdlitos em fluidos
bioldgicos e Automacao na andlise clinica.

QP414

Turma "C"

Topicos Especiais em Quimica Analilica ll
"Quimica Aquatica"

Profs. Drs. Wilson de Figueiredo Jardim e Anne
Héléne Fostier

Ementa: PARTE TEORICA - Introdugao: ciclo da
agua, composicao quimica das aguas naturais, aguas
subterrdneas e aguas superficiais, agua doce e agua
salgada. Acidez das aguas: sistemas abertos e
sistemas fechados: CO2/HCO3/CO3 2-. Interface
agua-atmosfera: trocas nesta interface, modelos,
exemplos de calculos. Quimica dos metais em agua:
transporte, tempo de residéncia, complexacao,

adsorcao e suas implicagcdes. Quimica redox em agua:

diagrama pE-pH e suas interpretagcoes ambientais.
PARTE PRATICA - Determinacao de CO2 em aguas
por titulacdo e por FIA, comparacéo e discussao dos
resultados. Calculos do fluxo de CO2 na inteface agua
atmosfera usando camara estatica. Especiacao de
metais em sedimentos: papel do potencial redox.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 16

QP425

Turma "C"

Toépicos Especiais em Quimica Organica lll
"Chemical Synthesis of Bioactive Natural Products”

Profs. Drs. Anita Jocelyne Marsaioli e Kenji Mori
(Universidade de Ciéncias de Toquio)

Ementa: Introduction. What are biofunctional
molecules. Why synthesize biofunctional molecules.
How to we synthesize biofunctional molecules.
ATENCAO: ESSA DISCIPLINA REFERE-SE AO
CURSO - "Chemical Synthesis of Bioactive Natural

Créditos: 03
VAGAS:
minimo: 05

maximo: 25




Products", ministrado pelo Prof. Kenji Mori, no periodo
de 28 a 31/08/2000. Somente os alunos que
participaram do curso e fizeram a prova poderao
matricular-se.

QP433

Turma "C"

Toépicos Especiais em Fisico-Quimica |
"Fisica de Polimeros"
Profa. Dra. Maria Isabel Felisberti

Ementa: Mecanismos de relaxa¢cdes em polimeros.
Modelos fenomenoldgicos. Transicoes de fase.
Elasticidade da borracha. Solugbes poliméricas.
Difusédo. Morfologia. Programa: 1.Conformagdes de
cadeias poliméricas. 2.Relaxa¢cdes em polimeros.
Relaxagao de tensao e fluéncia. Modelos
fenomenolégicos: modelo de Maxwell, moelo Kevin-
Voigt, modelo dos quatro elementos, modelo de
Takanayagi. Espectro de relaxagdo. Modelos de
relaxacao molecular. 3.Transig¢ao vitrea. Descricao
termodin&mica. Teoria do volume livre. Relagdo WLF
(Williams, Landel e Ferry). Principio de superposicao
tempo-temperatura. Relaxagdes secundérias. Fatores
que secundarias. Fatores que afetam a transicao
vitrea. 4.Cristalizacao e fusdo. Comportamento de
cristalizacao: formas cristalinas, nucleagéo e
crescimento. Comportamento de fusdo: equilibrio
termodinamico. Influéncia da composicao quimica
sobre a temperatura de fusdo. 5.Elasticidade da
borracha. Termodinamica da elasticidade. Teoria
estatistica. 6. Morfologia. Sistemas multicomponentes;
copolimeros, blendas, IPN’s.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20

QP436

Turma "C"

Topicos Especiais em Fisico-Quimica IV

"Tecnologia da Lacase, Origem, Propriedades,
Producao, Purificacdo e Aplicagbes"

Profs. Drs. Nelson Eduardo Duran Caballero e Liliana
Gianfreda (Universidade de Napoles)

Ementa: a) Origem e distribuigdo de lacases; b)
Propriedades das lacases; c¢) Papel na natureza de
lacases; d) Producéo pela adicao de indutores,
isolamento e purificacdo de lacases; e) Aplicacao
ambiental e ndo ambiental das lacases; f) Uso de

Créditos: 03
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20




lacases imobilizadas e aspectos futuros das mesmas.
ATENCAO: ESSA DISCIPLINA REFERE-SE AO
CURSO - "Tecnologia da Lacase, Origem,
Propriedades, Producao, Purificacao e Aplicacbes”,
ministrado pela Profa. Dra. Liliana Gianfreda, no
periodo de 25 a 29/09/2000. Somente os alunos que
participaram do curso poderdo matricular-se.

QP443

Turma "C"

Topicos Especiais em Quimica Inorganica |
"Zeoblitos e Peneiras Moleculares"
Profa. Dra. Heloise de Oliveira Pastore

Ementa: 1. Ocorréncia geoldgica e formacao natural.
2. Desenvolvimento da sintese de zedlitos e peneiras
moleculares. (a) zedlitos X e Y; (b) zedlitos altamente
silicicos; (c) peneiras moleculares: aluminofosfatos; (d)
peneiras moleculares mesoporosas. 3. Métodos
sintéticos de preparacao de zedlitos e peneiras
moleculares micro e mesoporosas. (a) alcalinidade; (b)
diluicdo; (c) razdo molar direcionador/silica; (e) outros
parametros sintéticos. 4. Precursores silicicos. (a)
diversidade de espécies, sua caracterizacao e funcao
na determinacgéo da estrutura. 5. Métodos fisicos de
caracterizacao de zeolitos e peneiras moleculares. 6.
Reacbes modelo. 7. Catalise e aplicagdes incomuns.
8. Aplicacdo em reacdes organicas.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 02

maximo: 20

QP444

Turma "C"

Toépicos Especiais em Quimica Inorganica ll
"Quimica de Organometalicos"
Prof. Dr. Gilson Herbert Magalhaes Dias

Ementa: Introducgéo e histérico. Nomenclatura.
Aspectos teoricos sobre a natureza eletrénica das
ligacOes e de estruturas: nogdes de simetria; campo
cristalino (CC) e orbital molecular (OM); efeitos
relativisticos nos AO e OM; regra dos 18 elétrons;
analogia isolobal; estado de oxidagao formal; modelo
da ligacao doacao-retrodoacao; ligacdo metal-metal.
Classificacao de organometalicos em relagao aos:
ligantes; comparativa entre centros metalicos das
séries de transicao 3d, 4d e 5d; tipos de ligagao.
Reacdes térmicas e fotoliticas: métodos e estratégias
sintéticas; classificacéo das reacdes; tendéncias de

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20




reatividade; ativacao e transformacgao organica de
moléculas coordenadas. Caracteristicas, propriedades
e aplicacbes especificas de: complexos homolépticos;
livres de ligantes; coordenagéao insaturada;
exometalfulerenos; reagbes de catalise homogénea.
Cluster: peculiaridades; construgao e fragmentagao.
Técnicas de analise estrutural e eletrénica;
espectroscopias vibracional, RMN multinuclear,
eletrénica, Moessbauer e XAS.

QP446 Topicos Especiais em Quimica Inorganica IV Crédito: 06
Turma "C" |"Métodos Fisicos e Caracterizacdo de Materiais" VAGAS
Prof. Dr. Oswaldo Luiz Alves minimo: 03
Ementa: Principios bésicos, instrumentagéo e estudos | maximo: 20
de casos: Infravermelho Raman, Difratometria de Raio-
X e EXAFS.
QP464 Toépicos Especiais em Quimica Interdisciplinar Il Créditos: 06
Turma "C" | "Dicroismo Circular” VAGAS:
Prof. Dr. Francisco Benedito Teixeira Pessine e Dr. minimo: 03
Carlos Ramos (LNLS)
maximo: 30

Ementa: Instrumentacao. Teoria de CD em proteinas e
em DNA. Determinacéao de estrutura secundaria de
proteinas. Estudos de cinética e fluorescéncia usando
CD. CD vibracional e magnético. CD utilizando
radiagéo sincroton. Estudos sobre estabilidade e
enovelamento de proteinas utilizando CD. ATENCAO:
ESSA DISCIPLINA REFERE-SE AO CURSO -
"Dicroismo Circular", ministrado pelo Dr. Carlos Ramos
(LNLS), no periodo de 19/09/2000 a 30/11/2000.
Somente os alunos que participaram do curso e
fizeram o relat6rio poderao matricular-se.




QP663

Turma "C"

Topicos Especiais em Quimica Interdisciplinar |

"Quimiometria - Analise Multivariada de Dados
Experimentais em Quimica"

Profa. Dra. Marcia Miguel Castro Ferreira

Ementa: Andlise multivariada. Introducao: definicdo do
problema, organizacdo dos dados, validacdo dos dados,
visualizagdo dos dados originais,
transformacao/processamento dos dados. Andlise
Exploratéria dos dados: PCA - andlise de componentes
principais. HCA - analise hierarquica de agrupamentos.
Construcao de modelos de calibragdo: PCR - regresséo
por componentes principais. PLS - regressao por
minimos quadrados parciais. Constru¢édo de modelos de
classificacao (reconhecimento de padrdes): KNN,
SIMCA. Vizualizagdo com os dados processados,
validacdo de modelos, uso de modelos para previsées.
Andlise de dados de ordem superior (obtidos com
instrumentos hifenados). Aplicacbes de acordo com o
interesse dos alunos. Objetivo: Dar uma visdo geral dos
métodos multivariados de analise de dados e mostrar
suas aplicacdes em diferentes problemas quimicos. Os
conceitos basicos serdo apresentados e os alunos terdo
a oportunidade de analisar no micro computador, varios
conjuntos de dados (incluindo espectroscopia,
cromatografia) com programas atuais.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20

QpP822

Turma "C"

Topicos Especiais em Quimica Organica VI
"Teoria de Orbitais Moleculares"
Prof. Dr. Luiz Carlos Dias

Ementa: Introducao a teoria de orbitais moleculares.
Orbitais moleculares e orbitais de fronteira. Ligagdes
sigma e teoria de interagao de orbitais. Teoria de orbitais
moleculares de Huckel. Reacdes ibnicas. Reacdes de
olefinas e propriedades. Intermediarios reativos.
Compostos carbonilicos. Reacdes de substituicao
nucleofilicas. Ligagdes de hidrogénio. Compostos
aromaticos. Reacdbes térmicas periciclicas. Reacdes
fotoquimicas.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 05

maximo: 25




