UNIVERSIDADE ESTADUAL DE CAMPINAS
INSTITUTO DE QUIMICA
POS-GRADUACAO

DISCIPLINAS OFERECIDAS NO 12 SEMESTRE/2007

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 “A/B” (Docéncia Plena)
QP310 Programa de Estagio Docente Il Créditos: 09
Turmas “A/B” (Apoio a Docéncia)
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” ) o

Prof(a)s. Dr(a)s. Anita Jocelyne Marsaioli e Carlos Roque Duarte | \yAGAS:
Terca e Quinta Correia minimo: 05
16h as 18h Ementa: maximo: 20
Sala: 1Q-14 Mecanismos  de reacoes, estereoquimica. Reacbes

aia: eletrociclicas. Reagbdes de cicloadicdo e de cicloreversao.

Reacbes sigmatropicas. Relagdes lineares de energia livre.

Migracdes em centros deficientes eletronicamente. Reacgdes de

substituicdo nucleofilica, efeitos de grupos de vizinhos e cations

ndo-classicos. Adigbes polares e reagdes de eliminagao.

Carbanions, outras espécies de carbono nucleofilico. Carbenos,

carbendides e nitrenos. Reacdes de radicais livres.
QP124 Introducao a Quimica Quantica e Espectrometria Créditos: 12
Turma “A”

Profs. Drs. Pedro Antonio Muniz Vazquez e Yuji Takahata VAGAS:
Terca e Quinta minimo: 03
14h as 16h Ementa: maximo: 30

Ondas de matéria em sistemas simples. Particulas em campos
Sala: IQ-14 de potencial variavel, transi¢cdes. Estrutura de atomos. A ligagao

quimica de moléculas simples. Moléculas diatémicas.




QP125 Introducao a Termodinamica e a Cinética Créditos: 12
Turma “A”
Profs. Drs. Renato Atilio Jorge e Marcelo Ganzarolli de Oliveira | VAGAS:
Terca minimo: 01
08h as 10h Ementa: maximo: 40
Leis da Termodinamica, Conceito microscopico de entropia e a
Quinta distribuicao de Boltzmann, Funcbes de Estado e potencial
10h as 12h quimico, Equilibrio de fases, Equilibrio quimico, Equilibrio de
solugdes eletroliticas, Teoria de Debye-Huckel e extensoes.
Sala: 1Q-14 Leis de velocidade e mecanismos de reacdes, Elementos de
Teoria cinética dos gases, Colisdes, Fendbmenos de Transporte,
Dinamica de Reacgdes e superficies de potencial, Teoria do
estado de transicdo, Elementos de cinética de reacdes em
solucao.
Qp222 Métodos Fisicos em Quimica Orgénica Créditos: 12
Turma “A” )
Prof. Dr. Roberto Rittner Neto VAGAS:
Segunda e Quinta Ementa: minimo: 05
10h as 12h . : : . annia | MAaximo: 20
Espectroscopia no infravermelho. Espectrometria de ressonancia
Sala: 1Q-15 magnética nuclear. Espectroscopia no ultravioleta.
aa. Espectrometria de massas. Utilizacdo conjunta das diversas
técnicas.
QpP227 Fundamentos de Quimica Analitica Créditos: 12
Turma “A”
Prof(a)s. Dr(a)s. Wilson de Figueiredo Jardim, Anne Héléne |\yaAGAS:
Terca Fostier, Celio Pasquini, Ivo Milton Raimundo Junior e Ronei| minimo: 05
08h as 12h Jesus Poppi méaximo: 30
. Ementa:
Sala: 1Q-15 Equilibrio Quimico. lons em Solugéo. Teoria de Titulagdes.
Selecdo de Métodos Analiticos. Estatistica aplicada a Quimica
Analitica.
QP232 Quimica Quantica Il Créditos: 12
Turma "A" ) . i
Profs. Drs. Nelson Henrique Morgon e Rogério Custodio VAGAS:
Segunda e Sexta Ementa: minimo: 03
16h as 18h Método SCF de Hartree-Fock para camada aberta. Calculos maximo: 30
Sala: 1Q-14 moleculares. Métodos NDO. Calculos “ab initio” gaussianos.
aa: Teoria de correlacdo: Interacdo de configuragdo, “coupled
cluster” e métodos de perturbacao.
QP314 Métodos Analiticos Aplicados a Determinacdo de Tracos | Créditos: 12
Turma "A”
Prof(a)s. Dr(a)s. Solange Cadore, Celio Pasquini, Lauro Tatsuo | \yAGAS:
Terca e Sexta Kubota e Maria Izabel Maretti Silveira Bueno minimo: 05
16h as 18h maximo: 25
Sala: 1Q-15 Ementa:

Aspectos gerais da determinacdo de baixas concentragdes de
espécies organicas e inorganicas: pré-concentragcio, separagao
e especiacédo. Consideracoes basicas sobre o papel da matriz.




QP433
Turma “O”

Topicos Especiais em Fisico-Quimica |
“Técnicas de Computagao e Programagao em Quimica”

Prof. Dr. Pedro Antonio Muniz Vazquez

Ementa:

Gerenciamento de projetos de software com CVS;

Linguagens de programacgao bash, perl e python;

Linguagens de programacao cientifica estruturada C e Fortran;
Estruturas de dados;

Programacéo orientada a objetos;

Introducao a linguagem C++ ;

Analise de desempenho e otimizagao, programacao em rede.

ATENCAO:
ESTA DISCIPLINA REFERE-SE AO CURSO “Técnicas de

Computacio e Programacdo em Quimica”, JA MINISTRADO.
SOMENTE OS ALUNOS QUE FIZERAM O CURSO PODERAO
MATRICULAR-SE.

Créditos: 12

VAGAS:
minimo: 01
maximo: 04

QP434
Turma “O”

Quinta
19h as 21h

Sala: 1Q-15

Topicos Especiais em Fisico-Quimica ll
“Controle Multivariado de Processos Quimicos”

Profa. Dra. Marcia Miguel Castro Ferreira

Ementa:

O monitoramento do estado de um processo quimico ao longo
do tempo é muito importante pois assim o operador é alertado
quando o processo sofre qualquer alteragdo inesperada e pode
tomar, a tempo, as devidas providéncias. Esta é uma disciplina
destinada aos alunos que tem interesse em processos quimicos
da industria e/ou de laboratérios.

O objetivo da disciplina é ensinar como é feita a modelagem
multivariada dos processos e como fazer o acompanhamento e a
otimizacao dos mesmos ao longo do tempo.

Introducédo

Tipos de Processos Quimicos:

- CONTINUOS - operados em condigbes de "steady state" ou
em condi¢cdes dinamicas.

- POR BATELADAS

Variaveis de Processo:

- CONTROLADAS - (fluxo, temperatura, pH)

- PASSIVAMENTE OBSERVADAS - (humidade, matéria prima)

- INTERMEDIARIAS - (viscosidade, concentragdo de saida do
reator1 que se torna variavel de entrada no reator2).
Modelagem Multivariada de Processos:

Obeijtivos:

1- Entender as relagdes entre diferentes partes do processo

2- Manter o processo sob controle

3- Melhorar a qualidade do produto

Controle de Processos:

Cartas de controle: discute como a teoria de cartas de controle
pode ser implementada de maneira multivariada.

Cartas de controle de processos continuos

Cartas de controle de processos em bateladas.

Uso de séries temporais no controle de processos.

Aplicacoes: parte do tempo sera gasto em aplicagbes REAIS da
industria ou de laboratério.

Créditos: 06

VAGAS:
minimo: 03
maximo: 20




QP436 Topicos Especiais em Fisico-Quimica IV Créditos: 03
Turma "O" "Fotoquimica e Fotofisica em Biomoléculas"
VAGAS:

Prof(a)s. Dr(a)s. Teresa Dib Zambon Atvars (Responsavel) €|minimo: 03

Pedro Aramendia (Universidade de Buenos Aires-Argentina) méaximo: 30

Ementa:

Estados eletrbnicos em moléculas organicas, polimeros,

proteinas e sondas biolégicas. Sera introdutério para estudantes

formados em vérias especialidades (médicos, bidlogos,

farmacéuticos e quimicos), introdugcdo aos processos de

transferéncia de energia (FRET) em sistemas reais: polimeros e

sistemas bioldgicos; técnicas experimentais tais como formas de

medidas de espectros de luminescéncia; processos de

transferéncia de energia e distingdo entre os processos; calculos

do raio de Forster; técnicas de microscopias de fluorescéncia,

incluindo confocal e focalizar varios exemplos.

ATENCAO:

ESTA DISCIPLINA REFERE-SE AO CURSO “Fotoquimica e

Fotofisica em Biomoléculas”, MINISTRADO NO PERIODO

DE 07 A 11 DE AGOSTO DE 2006. _

SOMENTE OS ALUNOS QUE FIZERAM O CURSO PODERAO

MATRICULAR-SE.
QP444 Topicos Especiais em Quimica Inorganical ll Créditos: 12
Turma "0” “Fundamentos da Quimica Inorganica Estrutural”

_ VAGAS:

Quarta e Sexta Prof. Dr. Yoshitaka Gushikem minimo: 03
10h as 12h Ementa: maximo: 20
Sala: 1Q-14 A. Estrutura do atomo

. Fungbes de onda do atomo de hidrogénio

. Energia dos orbitais

. Simetria dos orbitais

. Atomos polieletronicos

. Estados eletrénicos

. Conceitos de Teoria do Grupo

. Elementos e operacdes de simetria

. Grupos pontuais

. Representagbes das operacoes de simetria

. Aplicagdes gerais da teoria de grupo

. Modelo de Ligacéao de Valencia

. Fundamentos

. Tratamento de Heitler-London

. Conceito de ressonancia

. Hibridizacao

. Orbitais moleculares

. Moléculas diatdbmicas homo- e heteronucleres

. Simetria e “overlap” de orbitais

. Aplicagéo da teoria de grupo na combinagéo de orbitais
. Ligacdes sigma e pi

. OM em compostos de coordenacao: espectros eletrénicos d-d
e transferéncia de carga

6. OM em compostos contendo elementos representativos
7. OM em organometélicos e carbonilo-metalicos

E. Estado sélido

1. Estrutura de s6lidos

2. LigagcGes covalentes em solidos
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QP448 Quimica do Estado Solido | Créditos: 12
Turma "A”
Prof. Dr. Oswaldo Luiz Alves VAGAS:
SegL{nda e Terca Ementa: ml"ni'mo:_05
10h as 12h Simetria cristalina. Método de raios-x. Modelo de bandas (MB). maximo: 20
Sala: 1Q-14 Utilizacao do MB para explicacdo de propriedades de materiais.
) Modelo ibnico imperfeito.
QP812 Tépicos Especiais em Quimica Analitica VIII Créditos: 06
Turma “O” “Espectrometria Atbmica”
VAGAS:
Terca Prof. Dr. Marco Aurélio Zezzi Arruda minimo: 03
10h as 12h Ementa: maximo: 30
Sala: F-10 Espectrometria de absorgdo atébmica com chama e suas
: variantes: Principios basicos. Dindmica das chamas, equilibrios
em fase gasosa, mecanismos de atomizagdo. Sistemas
nebulizadores e processos de nebulizacdo. Sistemas
atomizadores. Interferéncias. Aplicagcdes. Espectrometria de
absorcdo atébmica com atomizagdo eletrotérmica: Principios
basicos. Modificagdo quimica: convencional e permanente.
Mecanismos de atomizacdo. Atomizadores. Aplicacdes.
Espectrometria atbmica baseada em fonte de plasma: Principios
basicos. Dindmica das reacdes em plasma e aspectos
energéticos no plasma. Sistemas nebulizadores e processos de
nebulizagao. Interferéncias. Analisadores de massas atémicas
(quadrupolo, duplo setor, tempo de vb6o). Celas de
reacdo/colisdo. Anadlises isotdpicas por ICP-MS. Técnicas
hifenizadas. Aplicagdes. Recentes avangos em espectrometria
atémica.
QP822 Topicos Especiais em Quimica Organica VI Créditos: 12
Turma “O” “Estereoquimica”
_ _ VAGAS:
Segunda e Quarta | Prof. Dr. Antonio Claudio Herrera Braga minimo: 05
14h as 16h Ementa: maximo: 20
Sala: 1Q-14 O fenbmeno da quiralidade, polarimetria e rotagdo Otica,

estrutura, conformagédo, configuracdo, estereoisbmeros,
separagao de estrereoisdbmeros, resolugdo, racemizagao, faces e
ligantes heterotépicos, quiralidade em moléculas sem centros
quirais, métodos analiticos para determinacdo de pureza
enantiomérica. Estratégias para a formacado de compostos
quirais.




QP832
Turma “O”

Quarta e Sexta
08h as 10h

Sala: 1Q-14

Topicos Especiais em Fisico-Quimica VIl
“Introducao a Ciéncia de Polimeros”

Prof(a)s. Dr(a)s. Maria Isabel Felisberti, Fernando Galembeck e
Maria do Carmo Gongalves

Ementa:

Introdugdo. |.1 Polimeros: Definicdo e Origem. 1.2 Massa Molar.
1.3 Configuragdo e Conformacao. Il Sintese. Il.1 Poliadigdo. 11.2
Policondensacgao. 1.3 Polimerizagdo I6nica. 1.4 Polimerizagéo
por Coordenacgdo. Il.5 Reacbes de Polimeros, Modificacao,
Enxertia. 1.6 Reticulagdo e Degradacado. 1.7 Processos de
fabricagdo industrial de polimeros. Ill. Estado e suas
Caracteristicas. 1.1 Estado Liquido. Ill.2 Estado Elastico. 1.3
Estado Vitreo, Transicdo Vétrea. 1ll.4 Estado Cristalino. IV.
Transigbes de fase. IV.1 Fusédo. IV.2 Cristalizagdo. V.
Propriedades de polimeros. V.1 Propriedades Mecanicas. V.2
Difusdo e Permeagdo. V.3 Propriedades Elétricas. V.4
Propriedades  Opticas.V.5 Propriedades Térmicas. V.6
Propriedades de Superficies e Adesdo. V.7 Solubilidade. VI
Misturas de Polimeros: Copolimeros, Blendas , Redes.

Créditos: 12

VAGAS:
minimo: 03
maximo: 20




QP839 Topicos Especiais em Fisico-Quimica VII Créditos: 12
Turma “O” “Termodin&mica dos Processos Irreversiveis”
o ) ) VAGAS:
Terca e Sexta Prof. Dr. Adalberto Bono Maurizio Sacchi Bassi minimo: 03
14h as 16h Ementa: maximo: 20
Sala: 1Q-15 Leis de Conservacdo (cap. ll): conservacdo de massa, de
) energia e equacao de movimento.

Lei de Entropia e Balanceamento de Entropia (cap. lll): segunda

lei, equacdo de balanceamento de entropia e fluxo de calor,

producdo de entropia, energia cinética da difusao.

Equacdes fenomenoldgicas (cap. 1V): leis lineares, propriedades

de simetria da matéria e principio de Curie, relagdes reciprocas

de Onsager, equacoes diferenciais.

Estados Estacionarios (cap. V): equilibrio mecénico, produgao

minima de entropia, produgédo ndo minima de entropia.

Propriedades das equacbes fenomenolégicas e relagbes de

Onsager (cap. VI): principio de Curie, fluxos e forgas

termodinamicas, relagbes de Onsager para fendbmenos vetoriais

e tensoriais, propriedades das transformacoes das relacoes de

Onsager.

Discussdo sobre a fundamentagdo estatistica (cap. VII):

variaveis de estado e flutuagdes, reversibilidade microscépica,

obtencdo das relagbes reciprocas de Onsager, matriz dos

coeficientes fenomenoldgicos, processos gaussianos de Markoff,

equagoes de Langevin, entropia e flutuagdes cadticas.

O teorema da dissipagao das flutuacées (cap. VIlI): as funcdes

de correlacdo dos processos estacionarios e o teorema de

Wiener-Khinchin, o principio da casualidade e as relagdes de

Kramers-Kronig, demonstracdo do teorema da dissipagédo das

flutuagdes, producdo de entropia em sistemas sujeitos a forgas

externas.

Discussdo dos fundamentos pela teoria cinética (cap. IX):

equacao de Boltzmann, equacbes hidrodinamicas, equacao de

balanceamento da entropia e teorema H de Boltzmann, a

resolucdo da equacao de Boltmann pelo método de Enskog, a

equagdo de balanceamento da entropia e a primeira

aproximagdo de Enskog, relagbes de Onsager, movimento

browniano.

Observacao: Esta ementa é a copia dos tdpicos dos capitulos

de Il a IX do livro proposto. No decorrer do curso, maior énfase

podera ser dada a alguns topicos, enquanto que outros poderao

ser reduzidos ou até omitidos.
QP934 Topicos Especiais em Fisico-Quimica X Créditos: 12
Turma “O” “RMN de Solidos”

VAGAS:

Quarta e Sexta Prof. Dr. Fred Yukio Fujiwara minimo: 03
10h as 12h Ementa: maximo: 40
Sala: 1Q-15 Conceito de spins, operadores e autofungdes de spin; Equagéo

de Bloch e a criacdo e deteccao de coeréncia; instrumentagao;
blindagem nuclear e deslocamento quimico; acoplamento dipolo-
dipolo; interagdo quadrupolar a 12 e 22 ordem; teoria de
relaxacdo; efeito de troca quimica; técnicas basicas: rotacdo ao
angulo  magico, polarizagdo cruzada, desacoplamento
heteronuclear; técnicas avangadas: cramps, mgmas, outras.




QP935 Topicos Especiais em Fisico-Quimica XI Créditos: 12
Turma “O” “Cristalografia Estrutural: aplicagdo a pequenas moléculas e

proteinas” VAGAS:
Quarta minimo: 03
14h as 18h Prof. Dr. Ricardo Aparicio méaximo: 20
Sala: 1Q-15 Ementa: . . .

) Fundamentos de Cristalografia. Elementos de simetria e grupos

de espacgo. Espacgo reciproco e fator de estrutura. Tensor de

deslocamento anisotropico. Formulagdo de Laue e a construgao

de Ewald. Lei de Bragg. Cristalografia Estrutural: difragdo de

Raios X por monocristais de proteinas, pequenas moléculas

organicas e inorganicas. Métodos experimentais. Coleta e

reducdo de dados. Determinacdo de estrutura absoluta e

estudos de densidade eletrbnica. Praticas computacionais com

aplicagbes a pequenas moléculas e proteinas: resolugdo do

Problema das Fases, construcdo e refinamento do modelo

atbmico. Validacdo e deposicao de estruturas. Bancos de dados.
QP936 Topicos Especiais em Fisico-Quimica X Créditos: 12
Turma “O” “Quimiometria: Teoria e Pratica”

e . VAGAS:

Terca Profa. Dra. Marcia Miguel Castro Ferreira minimo: 03
19h as 23h Ementa: maximo: 20
Sala: 1Q-15 Andlise multivariada. Introducdo: definicho do problema,

organizacao dos dados, validagcdo dos dados, visualizagdo dos
dados originais, transformacado/processamento dos dados.
Andlise Exploratéria dos dados: PCA - analise de componentes
principais. HCA - analise hierarquica de agrupamentos.
Construgcdo de modelos de calibragdo: PCR - regressao por
componentes principais. PLS - regressdo por minimos
quadrados parciais. Construgdo de modelos de classificacéo
(reconhecimento de padrées): KNN, SIMCA. Vizualizagdo com
os dados processados, validacdo de modelos, uso de modelos
para previsdes. 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 andlise de dados e mostrar suas
aplicagcdes em diferentes problemas quimicos. Os conceitos
basicos serdo apresentados e os alunos terdao a oportunidade de
analisar no micro computador, varios conjuntos de dados
(incluindo espectroscopia, cromatografia) com programas atuais.

INICIO DO SEMESTRE: 28/02/2007
TERMINO DO SEMESTRE: 07/07/2007




