DISCIPLINAS OFERECIDAS NO 12 SEMESTRE/2003

QP171 Dissertacao de Mestrado Créditos: 104
Turma “A”
QP181 Tese de Doutorado Créditos: 256
Turma “A”
DISCIPLINAS PARA O PROGRAMA DE ESTAGIO DOCENTE
(PED)
QP309 Programa de Estagio Docente | Créditos: 12
Turmas (Docéncia Plena)
“A/BH
QP310 Programa de Estagio Docente Il Créditos: 09
Turmas (Apoio a Docéncia)
“A/BH
QP363 Projetos de Cooperacao Créditos: 06
Turma “A” Ementa: Projetos de Cooperacao interinstitucional.
ATENCAO: SOMENTE OS ALUNOS QUE FAZEM PARTE DO
PROJETO PROCAD, PODERAO MATRICULAR-SE.
QP021 Quimica Organica Avancada Créditos: 12
Turma “A” Prof. Dr. Antonio Claudio Herrera Braga VAGAS:
Ementa: Mecanismos de reagbes, estereoquimica. Reacgdes minimo: 03
eletrociclicas. Reacdes de cicloadicao e de cicloreversao. Reacdes | maximo: 25
sigmatrépicas. Relagdes lineares de energia livre. Migracdes em
centros deficientes eletronicamente. Reagbes de substituicdo
nucleofilica, efeitos de grupos de vizinhos e céations nao-classicos.
Adicoes polares e reagbe de eliminagdo. Carbéanions, outras
espécies de carbono nucleofilico. Carbenos, carbendides e nitrenos.
Reacdes de radicais livres.
QP222 Métodos Fisicos em Quimica Organica Créditos: 12
Turma “A” Profs. Drs. Anita J. Marsaioli (Coordenadora) e Marcos Nogueira | VAGAS:
Eberlin minimo: 03
maximo: 25

Ementa: Espectroscopia no infravermelho. Espectrometria de
ressonancia magnética nuclear. Espectroscopia no ultravioleta.
Espectrometria de massas. Utilizacdo conjunta das diversas
técnicas.




QP314

Turma “A”

Métodos Analiticos Aplicados a Determinacéao de Tracos
Profs. Drs. Solange Cadore (Coordenadora) e Nivaldo Baccan
Ementa: Aspectos gerais da determinacao de baixas concentracdes

de espécies orgéanicas e inorganicas: pré-concentragdo, separacao
e especiacio. Consideragdes basicas sobre o papel da matriz.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20

QP317

Turma "A”

Instrumentacédo e Automacédo em Quimica Analitica

Profs. Drs. Jarbas J. R. Rohwedder (Coordenador), Ivo Milton
Raimundo Jr e Célio Pasquini

Ementa: Conceitos de mecanizacdo, automacdo e robotizacao.
Métodos discretos, continuos e por injecdo em fluxo. O papel do
microcomputador.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 25

QP399
Turma “G”

Topicos Especiais em Fisico-Quimica IX
“Relagdes entre Estrutura e Propriedade/Reatividade/Ativi-
Dade Biolégica”

Profa. Dra. Marcia M. C. Ferreira

Ementa: Analise Multivariada: Introdugéo: Analise exploratéria dos
dados: PCA — analise de componentes principais. HCA — analise
hierarquica de agrupamentos. Construcdo de modelos de
regressao: PCR — regressdo por componentes principais. PLS —
regressao por minimos quadrados parciais. Constru¢cdo de modelos
de classificagdo (reconhecimento de padrdes): KNN, SIMCA.
Quimica Estrutural e Tedrica: Parametros estruturais de atomos,
moléculas pequenas e macromoléculas. Analise conformacional
estrutural. Simetria molecular e estereoquimica. Pontes de
hidrogénio. Interagbes intra- e intermoleculares. Complexos
moleculares. Simetria cristalina. Empacotamento cristalino. Banco
de dados cristograficos. Breve revisdo das teorias aplicadas em
quimica tebrica, computacional e estrutural. Introducao a teoria dos
grafos. Uso de dados estruturais em quimica tedrica. Analise
conformacional e computacional. Otimizacdo de geometria de
compexos  moleculares. QSAR/QSPR: Quantidades em
(Q)SAR/(Q)SPR. Descritores moleculares globais e locais.
Descritores de complexos moleculares e de empacotamento
cristalino. Descritores de reatividade e propriedades magnéticas.
Metodologia de (Q)SAR/(Q)SPR.QSAR-3D. Técnicas de
visualizagdo de moléculas, complexos moleculares, densidade
eletrbnica e empacotamento cristalino. Molecular graphics a nivel
qualitativo e quantitativo. Principios béasicos de modelagem
molecualar. Docking. Farmacoforos.

Créditos:12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 25

QP413
Turma “G”

Topicos Especiais em Quimica Analitica |
“Bioanalitica: Quimica Farmacéutica e Clinica”

Profs. Drs. Lauro Tatsuo Kubota (Coordenador) e Susanne Rath

Ementa: Principios famacocinéticos; Principios farmacodinanicos;
Biotransformagédo de drogas; Desenvolvimento de novas drogas;
Controle e qualidade de farmacos; Ensaios de identificacdo; Analise
quantitativa; Desenvolvimento e validadacdo de metodologias
analiticas; Métodos espectroanaliticos, eletroanaliticos e de

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20




separagdo empregados na determinacdo de principios ativos e
principais metabdlitos em fluidos biolégicos e Automacao na analise
clinica.

QP423
Turma “G”

Topicos Especiais em Quimica Organica |
“Quimica Medicinal: Mecanismos de Acao e Sintese de Farmacos”

Prof. Dr. Fernando Antonio S. Coelho

Ementa: 1. Objetivos e Critérios. Introdugdo a Quimica Medicinal.
Aspectos Gerais, Caracteristicas da érea. 2. Descoberta, Desenho e
Desenvolvimento de Medicamentos; 3. Principais Mecanismos de
Acédo dos Farmacos: Caracteristicas Gerais das Células. Estrutura
das Proteinas. Teoria dos Receptores. Principais Grupos de
Receptores; 4. Nogbes Basicas de Estudo Quantitativos da Relagéo
Estrutura-Atividade (QSAR). Principais modificacdes estruturais. 5.
Principais classes de farmacos: Agentes antibacterianos:
Mecanismos de acdo e Sintese; Agentes antiinflamatérios:
mecanismos de acao e sintese; Farmacos que agem sobre o0 SNC e
sistema nervoso auténomo; Principais classes e sintese; Agentes
antivirais: Mecanismos de acdo e Sintese; Agentes antimalariais:
Mecanismo de agéo e sintese; Farmacos que agem sobre o controle
de pressdo sanguinea; Mecanismos de acdo e Sintese; Agentes
antidiabéticos; Mecanismo de acio e Sintese.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 3

maximo: 30

QP433
Turma "G”

Topicos Especiais em Fisico-Quimica |
“Mecénica Estatistica”

Prof. Dr. Munir S. Skaf

Ementa: 1. Revisdo dos conceitos basico da mecanica estatistica
de equilibrio. 2. Funcdes de correlagdo temporais e equacao de
Liouville. 3.Teoria de resposta linear, formalismo de Green-Kubo e
relagdo entre variaveis dindmicas e observaveis experimentais. 4.
Aplicacdes: espalhamento dindmico de luz, espalhamento Raman,
relaxagdo dielétrica, coeficientes de transporte, espalhamento
dindmico de néutrons, Optica ndo-linear (sistemas com interfaces).
5. Tépicos especiais: formulagdo de Feynman da Mecéanica
Estatistica Quantica (Path Integral MD), teoria do fluxo reativo,
amostragem de caminho pelo estado de transicao.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20

QP443

Turma “G”

Topicos Especiais em Quimica Inorgancia |
“Catélise Heterogénea”

Profs. Drs. Ulf F. Schurchardt (Responsavel) e Jorge Humberto
Sepulveda Flores

Ementa: Conceitos gerais em catalise:Catalisador, atividade e
seletividade catalitica. Fenbmeno de adsorcdo: Gas-Solido;
Isotermas da adsorcdo: equacao B.E.T. Engenharia de Reagéo
Quimica: Tipos de reatores; reagdes sobre catalisadores porosos.
Fator de Efetividade. Modelos Cinéticos: Hougen-Watson;
Langmuir-Hinshelwood.  Principios  sobre  preparacdo de

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 15




catalisadores. Caracterizacido de catalisadores soélidos. Técnicas de
fluxo: Desorcdo Térmica Programada de NHj; Piridina; H, : CO ;
CO,. etc. Redugdo a Temperatura Programada. Técnicas
Espectroscopicas: Infra-Vermelho; Difracédo de Raios-
X;Espectroscopia Fotoeletronica de Raios-X (XPS); Espectroscopia
de absorcao de Raios-X para estruturas finais distantes (EXAFS).

QP444 Topicos Especiais em Quimica Inorgéancia Il Créditos: 12
Turma “G” Quimica Inorgénica a Luz da Energia VAGAS:
Prof. Dr. Claudio Airoldi minimo: 03
Ementa: Trocas de energia em Quimica Inorganica. Energética de maximo: 20
fons, atomos gasosos, cristais iGnicos e compostos em solugéo.
Interacdo metal-ligante em adultos e quelatos. Ligagdo metal-
carbono e energia média de ligacdo. Correlacdo de parametros
termoquimicos. Polimeros inorganicos. Titulagdo calorimétrica.
Sistema de célculos de grandezas termodinédmicas. Energética em
sistemas heterogéneos.Termoquimica da interacdo fungicida-
herbicida no solo.
QP446 Topicos Especiais em Quimica Inorganica IV Créditos: 06
Turma “G” Uma_ _In’:trodugao a Métodos Avancados de Preparacdo de VAGAS:
Materiais
minimo: 03
Prof. Dr. Oswaldo Luiz Alves foe
maximo: 20
Ementa: Concepgbes gerais sobre a preparagcdo de materiais.
Métodos de fusao/resfriamento. Método Sol-gel. Método de
Decomposicdo de Precursores. Deposicdo Quimica de Vapor
(CVD). Métodos de preparagao de nanoparticulas metdlicas e de
semicondutores. Reacdes “Template” para controle de
microestruturas. No¢des basicas de engenharia de cristais.
QP649 Topicos Especiais em Quimica Inorgéanica IX Créditos: 03
Turma “G” EqU|I|br|ol de” Solugdo: Descricdo Quantitativa e Simulacao VAGAS:
Computacional
minimo: 01
Profs. Drs. Yoshitaka Gushikem (Responsavel) Yury V. Kholin| . . .
maximo: 25

(Universidade Nacional V. N. Karazin, Kharkov, Ucrania)

Ementa: O objetivo do curso é apresentar a andlise fisico-quimica
como uma poderosa ferramenta na investigagdo do equilibrio de
complexagdes, na interface solido-solugdo, em sistemas
heterogéneos complexos O método de analise fisico-quimica
quantitativa permite determinar a composicdo estequiométrica e
constantes de estabilidade de espécies imobilizadas com base na
dependéncia composigao-propriedade. Tanto os fundamentos
tedricos quanto os métodos computacionais serdo considerados e
uma grande atengdo sera devotada a andlise de dados
experimentais reais com o auxilio de métodos graficos simples e
funcoes auxiliares. Os estudantes também terdo a oportunidade de
interagir e aprender a usar um programa moderno que possibilita
explorar equilibrio de quimiossorcdo em sistemas complexos. A
influéncia da heterogeneidade energética dos processo complexos




também sera discutida. ATENCAO: ESSA DISCIPLINA REFERE-
SE AO CURSO: “EQUILIBRIO DE COMPLEXACOES NA
INTERFACE DE SISTEMAS HETEROGENEOS, SOLIDO-
SOLUCAO: DESCRICAO QUANTITATIVA E SIMULACAO
COMPUTACIONAL”. SOMENTE OS ALUNOS QUE FIZERAM O
CURSO PODERAO MATRICULAR-SE.

QP812

Turma “G”

Topicos Especiais em Quimica AnaliticaVlll
“Espectroscopia no Infravermelho Préximo: Fundamentos, Aspectos
Praticos e Aplicagbes Analiticas”

Prof. Dr. Celio Pasquini

Ementa: Fundamentos de espectroscopia vibracional. Osciladores
harménicos e anarmbnicos. Aspectos historicos. Absorcao.
Espectroscopia na regido do infravermelho préximo. Espalhamento
Raman. Espectrofotdmetro infravermelho proximo. Formas de
medidas espectrais. Espectros de transmitancia, absorbéncia e
reflectancia difusa. Técnicas quimiométricas usuais empregadas no
tratamento de dados espectrais no infravermelho. Andlise qualitativa
e quantitativa. Exemplos de aplicagdes nas dareas: agricola,
polimeros, farmacéutica, clinica, petroquimica e combustiveis.
Pratica 1: Identificacdo de principios ativos de medicamentos.
Pratica2: Determinagédo de umidade em farinha de trigo.

Créditos: 06
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 25

QP832

Turma “G”

Topicos Especiais em Fisico-Quimica VI

“Introducao a Ciéncia de Polimeros”

Profs. Drs. Maria |. Felisberti (Coordenadora), Fernando
Galembeck e Maria do Carmo Gongalves

Ementa: Introducdo. .1 Polimeros: Definicdo e Origem. 1.2 Massa
Molar. 1.3 Configuragdo e Conformagéo. Il Sintese. Il.1 Poliadigéo.
Il.2 Policondensagao. 1.3 Polimerizagdo I6nica. 1.4 Polimerizagéo
por Coordenacao. Il.5 Reacgdes de Polimeros, Modificacdo, Enxertia.
.6 Reticulagdo e Degradagdo. Il.7 Processos de fabricagao
industrial de polimeros. lll. Estado e suas Caracteristicas. Ill.1
Estado Liquido. lll.2 Estado Elastico. IIl.3 Estado Vitreo, Transigao
Vétrea. Ill.4 Estado Cristalino. IV. Transicoes de fase. IV.1 Fuséo.
IV.2 Cristalizacdo. V. Propriedades de polimeros. V.1 Propriedades
Mecanicas. V.2 Difusédo e Permeagao. V.3 Propriedades Elétricas.
V.4 Propriedades Opticas.V.5 Propriedades Térmicas. V.6
Propriedades de Superficies e Adesao. V.7 Solubilidade. VI Misturas
de Polimeros: Copolimeros, Blendas , Redes.

Créditos: 12
VAGAS:
minimo: 03

maximo: 20

QP839
Turma “G”

Topicos Especiais em Fisico-Quimica VII
“Métodos para Estudos de Correlagdo Eletronica em Moléculas”

Profs. Drs. Nelson H. Morgon Antonio e Antonio Carlos Borin
(IQ/USP)

Ementa: Correlagdo eletrobnica e o método de interagdo de
configuragdes; teoria de perturbagéo; coupled cluster; métodos de
multireferéncia; dissociacdo molecular e 0 método MCSCF; métodos
combinados; métodos diretos. Aplicagbes destes métodos em
problemas especificos através de uso de programas

Créditos: 12

VAGAS:

minimo: 03

maximo: 25




computacionais.




