ATENCAO:

UNIVERSIDADE ESTADUAL DE CAMPINAS
INSTITUTO DE QUIMICA
POS-GRADUACAO

DISCIPLINA OFERECIDA NAS FERIAS DE VERAO

NOS DIAS 15 a 17 DE DEZEMBRO

A MATRICULA PARA A DISCIPLINA DE VERAO DEVERA SER FEITA

QP435
Turma " X"

Sala: F-10 (IQ-10)

- Aulas
31 de janeiro a 04
de fevereiro

Das 09:00 as 12:00
e
Das 14:00 as 17:00

Topicos Especiais em Fisico-Quimica lll
“Cristalografia Estrutural 11I”

Prof. Dr. Ricardo Aparicio

Ementa: 1. Fundamentos de Cristalografia com énfase em
monocristais de pequenas moléculas organicas e compostos
inorgéanicos.

2. Experimentos de cristalizacdo, praticas de coletas de dados.
3. Bancos de estruturas

4. Prética computacional: reducdo de dados, determinagéo de
estruturas, refinamento e deposigéo.

Bibliografia:

1. C. Giacovazzo (editor); G Atrtioli, D. Viterbo, G. Ferraris, C. Giacovazzo:
“Fundamentals of Crystallography” (IUCr Texts on Crystallography, 2.), Oxford
University Press, 1992. ISBN: 0198509588

2. W. Clegg: “Crystal Structure Determination”, Oxford University Press, 1998.
ISBN: 0198505523

Créditos: 02

VAGAS:
minimo: 04
maximo: 12

DISCIPLINAS OFERECIDAS NO 1° SEMESTRE/2011

ATENCAO: A MATRICULA EM DISCIPLINAS PARA ALUNOS REGULARES SERA

DE 06 A 22 DE DEZEMBRO

DISCIPLINAS DE DISSERTACAO E TESE — Matricula semestral

AA001 Dissertacdo de Mestrado

Turma "A" (Matricula Automatica para alunos regulares)

AA002 Tese de Doutorado

Turma "A" (Matricula Automatica para alunos regulares)

DISCIPLINAS PARA O PROGRAMA DE ESTAGIO DOCENTE (PED)
(Estas disciplinas ndo contam para a integralizag&o curricular)

CDO001/J Programa de Estagio Docente Créditos: 04
(Grupo A)

CDO002/3 Programa de Estagio Docente Créditos: 04
(Grupo B)

CDO003/J Programa de Estagio Docente Créditos: 02
(Grupo C)

QP363 Projetos de Cooperagéo Créditos: 02

Turma "A"

Ementa:
Projetos de Cooperacéo Interinstitucional.

ATENCAO: SOMENTE OS ALUNOS QUE FAZEM PARTE DO
PROJETO PROCAD PODERAO SE MATRICULAR




QP021
Turma"A"

Segunda e Quarta
14h as 16h

Sala: E-312 (IQ-17)

“Quimica Organica Avancada”

Prof. Dr. Antonio Claudio Herrera Braga

Ementa:

Mecanismos de reacgles, estereoquimica. Reacdes eletrociclicas.
Reacbes de cicloadicdo e de cicloreversdo. Reacdes
sigmatrépicas. Relacdes lineares de energia livre. Migracdes em
centros deficientes eletronicamente. Reacdes de substituicao
nucleofilica, efeitos de grupos de vizinhos e cétions ndo-classicos.
Adicdes polares e reagBes de eliminacdo. Carbanions, outras
espécies de carbono nucleofilico. Carbenos, carbendides e
nitrenos. Reacgdes de radicais livres.

Bibliografia:

Sugestbes para uma revisao dos conceitos basicos:

R. T. Morrison / R. N. Boyd Organic Chemistry

N. L. Allinger e outros Quimica Organica

Jerry March Advanced Organic Chemistry

T. W. G. Solomons e outros Organic Chemistry

A. Streitwieser e outros Introduction to Organic Chemistry

J. Clayden e outros Organic Chemistry

Para acompanhamento da disciplina:

F. A. Carey / R. J. Sundberg: Advanced Organic Chemistry

lan Fleming: Frontier Orbitals and Organic Chemical Reactions

E. L. Eliel / S. H. Wilen: Stereochemistry of Organic Compounds

Créditos: 04

VAGAS:
minimo: 05
méaximo: 25

QP124
Turma"A"

Terca e Quinta
14h as 16h

Sala: F-10 (IQ-10)

“Introducado a Quimica Quéantica e Espectroscopia”

Profs. Drs. Pedro Antonio Muniz Vasquez (Coordenador) e Rogério
Custddio

Ementa: Ondas de matérias em sistemas simples. Particulas em
campos de potencial varidvel, transi¢cdes. Estrutura de &tomos. A
ligacdo quimica de moléculas simples. Moléculas diatdmicas.

Bibliografia: Introduction to Quantum Mechanics with Applications to
Chemistry by Linus Pauling and E. Bright Wilson Jr.

Quantum Chemistry by Henry Eyring, John Walter, and George Kimball
Physical Chemistry: A Molecular Approach by Donald A. McQuarrie and
John D. Simon

Molecular Spectra and Molecular Structure - Vol | by Gerhard Herzberg
Symmetry and Spectroscopy: An Introduction to Vibrational and
Electronic Spectroscopy by Daniel C. Harris and Michael D. Bertolucci
Molecular Vibrations: The Theory of Infrared and Raman Vibrational
Spectra by Edgar Bright Wilson, J.C. Decius, and Paul C. Cross

Créditos: 04

VAGAS:
minimo: 02
maximo: 30

QP125
Turma "A"

Segunda e Sexta
14h as 16h

Sala: 1Q-13

"Introducéo a Termodinamica e & Cinética"
Prof. Dr. Adalberto B. M. S. Bassi

Ementa: Leis da Termodindmica, Conceito microscopico de entropia e
a distribuicdo de Boltzmann, Fun¢des de Estado e potencial quimico,
Equilibrio de fases, Equilibrio quimico, Equilibrio de solucdes
eletroliticas, Teoria de Debye-Huckel e extensdes.

Leis de velocidade e mecanismos de reac¢fes, Elementos de Teoria
cinética dos gases, Colisdes, Fendmenos de Transporte, DinAmica de
Reacbes e superficies de potencial, Teoria do estado de transicao,
Elementos de cinética de rea¢cdes em solucao.

Bibliografia: Physical Chemistry, Ira N. Levine (6a ed., MacGraw Hill, 2008).
Physical Chemistry, R. S. Berry, S. A. Rice & J. Ross (2a ed., Oxford, 2000).
Chemical Kinetics, K. J. Laidler (3a ed., Harper & Row, 1987). Chemical
Kinetics: The Study of Reactions Rates in Solution, K. A. Connors (Wiley-VCH,
1990).Advanced Molecular Dynamics and Chemical Kinetics, G. Billing & K.
Mikkelsen (Wiley-Interscience,1997)

Créditos: 04

VAGAS:
minimo: 01
maximo: 10




"Fundamentos da Quimica Inorgénica Estrutural”

QP144 Créditos: 04
Turma "A" Prof. Dr. Yoshitaka Gushikem (Coordenador)
VAGAS:

Quarta e Sexta Ementa: minimo: 05
10h as 12h Estrutura do 4tomo, Conceitos de Teoria do Grupo, Modelo de maximo: 30

Ligacdo de Valéncia, Orbitais moleculares, Estado sdlido e
Sala: F-10 (1Q-10) Energética envolvendo ligagdes quimicas.

Bibliografia:

1. J.E. Huheey, E.A. Keiter, R.L. Keiter "Inorganic Chemistry,

Principles of Structure and Reactivity", Harpes Collins College

Publishers, 4a Edicéo, 1993.

2. G. Herzberg, "Atomic spectra and atomic structure", Dover

publications, 1944.

3. F.A. Cotton, "Chemical Application of Group Theory", J. Willey

& Sons Inc.

4. S.F.A. Kettle, “Symmetry and Structure Readable Group

Theory for Chemists”, J. Willey & Sons, 2a Ed., 1995.

5. D.C. Harris, M.C. Bertolucci, “Symmetry and Spectroscopy, an

Introduction to Vibrational and Electronic Spectroscopy”, Dover

Publications, Inc, NY, 1989.
QP216 “Técnicas Cromatogréficas e Eletroforéticas” Créditos: 04
Turma "B"

AVISO: Houve mudanca na turma, no dia e Sala desta | VAGAS:
Segunda e Quarta | disciplina de Quinta-feira para Quarta-feira. minimo: 05
08h as 10h ) _ .| maximo: 20

Prof(s). Dr(s). Isabel C. S. F. Jardim (Coordenadora), Ana Valéria
Sala: E-312 (1Q-17) Colnaghi S. Cantu, Carla Beatriz G. Bottoli, Carol H. Collins.

Ementa

Fundamentos. Cromatografia planar. Cromatografia gasosa.

Cromatografia liquida. Técnicas eletroforéticas.

Bibliorafia

1. L.R. SNYDER, J. J. KIRKLAND, Introduction to Modern Liquid

Chromatography, 2a ed., John Wiley & Sons,1979.

2. L.R. SNYDER, J. J. KIRKLAND, J. L. GLAJCH, Practical

HPLC Method Development, 2a ed., John Wiley & Sons,1997.

3. V.R. MEYER, Practical Performance Liquid Chromatography,

4a ed., John Wiley & Sons, 2004.

4. CAROL H. COLLINS, GILBERTO L. BRAGA, PIERINA S.

BONATO (coordenadores), Fundamentos de Cromatografia,

Editora da Unicamp, Campinas, 2006.

5. A. WESTON, P. R. BROWN, HPLC and CE Principles and

Practice, _Academic Press.

6. C. F. POOLE, S. K. POOLE, Chromatography Today, 2a ed.,

Elsevier Science,1985.

7.D. A. SKOOG, F. J. HOLLER, T. A. NIEMAN, Principles of

Instrumental Analysis, 5a ed. Saunders College Publishing.

8. F.R. de AQUINO NETO, D.S.S. NUNES, Cromatografia

Principios Basicos e Técnicas Afins, Interciéncia, Rio de Janeiro,

RJ, 2003.
QP227 "Fundamentos de Quimica Analitica" Créditos: 04
Turma "A" Prof(a)s. Dr(a)s. Susanne Rath (Coordenadora), Marco Aurélio Zezzi

Arruda, Fabio Augusto, Dosil Pereira de Jesus e Maria Izabel M. S. | VAGAS:
Terca e Quinta Bueno minimo: 05
10h as 12h maximo: 16

Sala: E-312 (I1Q-17)

Ementa: Equilibrio Quimico. lons em Solug&o. Teoria de Titulacdes.
Selecdo de Métodos Analiticos. Estatistica aplicada & Quimica
Analitica.

Bibliografia:

1. Vitz E. Redox Redux: Recommendation for improving textbook and IUPAC
definitions. Journal of Chemical Education, 2002, 79(3):397-400.

2. Barnum DW. Potential-pH diagrams. Journal of Chemical Education, 1982,
59(10):809-812.

3. Skoog DA, West DM, Holler FJ, Crouch SR. Fundamentos de Quimica




Analitica. Trad. M.Grassi; S&o Paulo: Pioneira Thomson Learning, 2006.

4.  Stumm W, Morgan JJ. Aquatic chemistry. 3rd ed.; Wiley Interscience
Pub.; 1996.

5. Butler JN. lonic equilibrium:
Interscience Pub.; 1998.

6. Butler, J.N., lonic Equilibrium: A Mathematical Approach, Addison-
Wesley Publish Company, Menlo Park, 1964.

7. Miller, J.C. e Miller, J. N., * *Statistics for Analytical Chemistry, Ellis
Horwood, New York, Prentice Hall, 1993.

8. Harris, DC, Andlise Quimica Quantitativa. Rio de Janeiro: LTC Livros
Técnicos e Cientificos Editora S.A, 2008.
9. Wanninen EV, Ingman F. Metal buffers in chemical-analysis .1. Theoretical
considerations. Pure and Applied Chemistry, 1987, 59(12): 1681-1692.

10. Hulanicki A, Ingman F, Wanninen EV. Metal buffers in chemical-analysis
.1. Practical considerations Pure and Applied Chemistry, 1991, 63(4): 639-
642.

solubility and pH calculations. Wiley

“Planejamento e Otimizacdo de Experimentos”

QP268 Créditos: 04
Turma "A” Prof. Dr. Roy Edward Bruns
VAGAS:

Segunda e Quarta | Ementa: Porque métodos univariados (convencionais) de otimizagdo | Mminimo: 05
19h as 21h nado funcionam? As vantagens de usar métodos multivariados. Como o | maximo: 100

namero de ensaios pode ser minimizado com planejamentos
Salas: multivariados e ainda obter resultados mais precisos do que aqueles

provenientes de métodos univariados. Planejamentos fatoriais com
Segunda: 1Q-01 dois

niveis para aplica¢cdes no laboratorio e planta piloto. Andlise de dados
Quarta: 1Q-04 e

interpretacdo de resultados. Planejamentos adequados para obter

superficies de resposta. A otimizacdo simultanea de vérias

propriedades de um produto. Analise de dados e interpretacdo de

resultados. Aplicacbes para mistura. Planejamentos fatoriais

fracionarios para fazer triagem de fatores. Andlise de dados e

interpretacdo de resultados. Treinamento na utilizagdo de programas

computacionais que executam calculos de resultados de fatoriais

completos, fatoriais fracionarios e planejamentos para analise de

superficie de resposta. (Programas de dominio publico).

Bibliografia: B de Barros Neto, |.S. Scarminio e R.E. Bruns, Editora

Unicamp, 2001.
QP413 :‘rép[cqs Espeqia_tis ,E,zm Quimica Analitica — Créditos: 04
Turma " X" Quimica Aquatica

VAGAS:

Quinta-feira Prof(s). Dr(s). Wilson de Figueirero Jardim (Coordenador) e Anne | minimo: 04
14h as 18h Héléne Fostier. maximo: 16

Sala: E-312 (I1Q-17)

Ementa:

Parte tedrica: 1. Introducdo: ciclo da agia, composicdo fisica das
aguas naturais, aguas subterraneas e aguas superficiais, agua doce e
agua salgada;

2. Acidez das 4aguas:
CO,/HCO;/CO5”;

3. Interface agua-atmosfera:
exemplos de calculos;

4. Contaminantes organicos em agua;

5. Quimica dos metais em agua: transporte, tempo de residéncia,
complexacao, adsorcdo e suas implicacdes;

6. Quimica redox em agua: diagrama pE-pH e suas interpretacfes
ambientais.

sistemas abertos e sistemas fechados:

trocas nesta interface, modelos,

Parte pratica: 1. Especiacdo de cobre usando eletrodo de seletivo de
fon: determinacdo do produto de solubilidade do Cu(OH), e da
constante de estabilidade condicional de complexos.

2. Aplicacdo da quimica redox: propriedades redutivas do Fe(0).

3. Determinacéo de cafeina em aguas naturais por HPLC.

Bibliografia basica

1- Aquatic Chemistry, Stumm W. & Morgan J.J. Wiley-Interscience
Publication, J. Wiley & Sons, Inc. 1996.

2- Aquatic Environmental Chemistry howard, A.G. Oxford Science




Publications. Oxford University Press. 1998.
3- Artigos diversos relatives aos temas tratados.

QP418
Turma “X”

Sala 1Q-13

Topicos Especiais em Quimica Analitica IX — “Técnicas de
Medidas e Aplicag6es da Espectroscopia Terahertz”

Prof. Dr. Celio Pasquini (Responsavel) e Prof. Dr. Sillas Hadjiloucas

CURSO MINISTRADO INTERNAMENTE NO PERIODO DE: 27 a 29 DE
OUTUBRO DE 2010. SOMENTE OS ALUNOS QUE PARTICIPARAM DO
CURSO PODERAO MATRICULAR-SE.

Ementa:

- Geracao de radiacdo Terahertz utilizando fontes pulsadas e de onda
continua.

- Aspectos gerais relacionados a propagacao.

- Técnicas de deteccdo e novos sistemas de medida terahertz.

- Espectrémetros baseados em transformada de Fourier com ou sem
partes moveis, sistemas e técnicas radiomeétricas.

- Microscopia no infravermelho distante.

- Avancos na detecc¢do de biomoléculas sem o uso de marcadores.

- Técnicas de medidas para eletrdnica de alta velocidade.

- Aplicagbes do bioeletromagnetismo em biologia e agricultura (com
énfase na produc¢édo de biocombustiveis).

- Andlise de desempenho de topologias novas interferométricas e
polarimétricas quase-oépticas.

- Medidas com onda continua e técnicas de imagem baseadas em
osciladores tipo “backward- wave”.

- Lasers de cadeia multiplicativa ou de cascata.

- Novas técnicas baseadas em heterodine bem como em sistemas de
mistura de fétons baseadas na integracdo de lasers baseados em
fibras-6pticas com antenas THz..

- Novas modalidades de medidas de transientes da ordem de
fentosegundos para imagens e tomografia.

- Medidas com sonda 6ptica bombeada por pulsos THz.

- Modelagem matemética da propagacgdo da radiagdo THz em guias
de onda e tecidos.

- Técnicas de processamento de sinais desenvolvidas ou adaptadas
especificamente para extracdo de informagcédo em espectroscopia THz.
- Progressos recentes em sistemas que incorporam avangos em
misturadores Schotty, SIS ou HEB, arranjo de indutancia cinética e
tecnologias baseadas em “band-gap” THz e metamateriais.

- Aspectos relacionados a metrologia THz (radiometria de substituicao
realimentada).

Bibliografia

1. Terahertz Spectroscopy, S.L. Dexheimer Ed., CRC Press, Boca
Raton, FL, 2008.

2. J. Lesurf, Millimeter Wave Optics, Devices and Systems, Taylor &
Francis, New York, 1990.

QP434
Turma " X"

Quarta-feira
14h as 16h

Sala: F-10 (IQ-10)

Topicos Especiais em Fisico-Quimica Il —

“Nanobiotecnologia: Avangos na Medicina”

Pré-requisitos: Conhecimentos Basicos m quimica orgénica,
bioquimica e fisico-quimica.

Pré-Requisito: QP124 /QP125 ou AA200*
*Autorizacdo da Coordenadora de Pés-Graduacao

Créditos: 02

VAGAS:
minimo: 05
méaximo: 15




Prof. Dr. Nelson Eduardo Duran Caballero.

Ementa:

Introducdo a Nanobiotecnologia; Conceitos de sistemas coloidais;
nanoparticulas poliméricas; lipidcas soélidas; lipossomas; pontos
guanticos, nanotubos de carbono; nanobiosenssores; alvos dirigidos;
aplicacbes em medicina.

Bibliografia basica

- Duran, N., Mattoso, L.H.C., de Morais, P.C. (Eds). Nanotecnologia:
Introducdo, preparacao e caracterizacds de nanomateriais e exemplos
de aplicacap. ArtLiber Editora, Sdo Paulo, Brazil pp.208 (2006).

- Duran, N., P.D. Marcato, 2 Ingle, @ Gade and M. Rai. Fungi-mediated
synthesis of silver nanoparticles: Characterization processes ans
applications. In Progress uns Mycology, (Mahendra Rai e George
Kdvics, Eds), Scientific Publishers, Jodhpur, Inda, Ch 16, pp.425-449,
ISBN: 978-81-7233-636-3 (2010).

- Rai, M., Birla, S., Gupta, I., Ingle, A .,Gade, A., Abd-Elsalam, K.,
Marcato, P.D., Duran, N. Diversity in synthesis and bioactivity of
inorganic nanoparticles: Progress and pitfalls. In Bioactive Inorganic
nanoparticles (Ed. Dr. B. S. Sekhon) Singapore, Ludhiana (2010).

- Marcato, P.D. and Duréan, N. Biogenic silver nanoparticles:
Applications in medicines and textiles and their health implications, IN:
Metal Nanoparticles in Microbiology (Eds: Mahendra Rai, Nelson
Duréan and Gordon Southam), Springer verlag, Germany (2010).

Publicagbes como exemplo:

Duran, N., P.D. Marcato, L. Tasic and M. Duran. Nanobiotecnologia:
importancia e aplicagdes na urologia. Urologia Virtual (UROVIRT), 12,
Agosto/Setembro (2008).

P.D. Marcato and N. Duran. New aspects of nanopharmaceutical
delivery system. J. Nanosci . Nanotechnol. 8, 2216-2229 (2009).

Duran, N., Marcato, P.D., Teixeira, Z., Duran, M., Costa, F.T.M. and
Brocchi, M. “State of art of nanobiotechonology applications in
neglected diseases. Curr. Nanoscience. 5, 396-408 (2009)

Martins, D., Fungillo, L., Anazzati, M.C., Melo, P.S. and Duran, N.
Antitumoral activity of L-ascorbic-acid-polyOD, L-(lactide-co-glycolide)
nano particles containing violacein. Intern. J. Nanomed. 5, 77-85
(2010)

Duradn, N., Duran, M., Tasic, L., and Marcato, P.D. Nanocrystal
technologies in Pharmaceuticals. Quim. Nova, 33, 151-159 (2010)

Seabra, A.B., and Duran, N. Nitric oxide-releasing vehicles for
biomedical applications. J. Mater. Chem. 20, 1624-1637 (2010).

Durén, N., Marcato, P.D., De Conti, R., Alves, O. L., Costa, F.T.M., abd
Brocchi, M. Potential use of silver nanoparticles on pathogenic
bactéria, their toxicity and possible mechanisms of action. J. Braz.
Chec. Soc. 21, 949-959 (2010).

QP446
Turma " X"

Quinta-feira
16h as 18h

Sala: E-307 (1Q-16)

Topicos Especiais em Quimica Inorganica IV
“Fundamentos de Ressonancia Magnética Nuclear do Estado
Solido: Aspectos Teodricos e Instrumentais”

Profa. Dra. Heloise de Oliveira Pastore (Coordenadora), Dr. Fabio
Aurélio Bonk (Pesquisador — DQI-UNICAMP)

Ementa:
1.Introducéo ao fenébmeno da RMN

Créditos: 02

VAGAS:
minimo: 02
maximo: 30




a.Momentos magnéticos
b.Magnetizacéo nuclear na presenca de um campo magnético.
c.Magnetizacdo de um conjunto de spins nucleares na presenca de
um campo magnético estatico.
2.Principios basicos da RMN
a. Pulsos de radio freqiiéncia
b. Angulos de nutagéo.
c. Regras da méo direita e da mao esquerda
d. O Sinal de RMN (FID).
e. Transformada de Fourier.
f. O espectro de RMN.
g. Bandas de excitacéo e poténcia dos pulsos de RF.
h. Pulsos seletivos.
i. Referencial Rotativo.
j- Deteccdo do sinal de RMN e ciclagem das fases dos pulsos de RF.
k. Processos de relaxacao.
3. Medidas de tempos relaxacao
a.lnverséo e recuperacao
b.Saturacdo e recuperacao.
c. Ecos de Hahn
d. A técnica CPMG.
4. Interacao de deslocamento quimico
a. A interacé@o de deslocamento quimico.
b. Anisotropia de deslocamento quimico.
c. Padrdo de p6 em RMN
5. A técnica de Rotag&o em torno do Angulo Méagico (MAS)
. Os efeitos da rotag@o em torno do &ngulo mégico.
6. Interagdo dipolar magnética
. Interacéo dipolar Magnética heteronuclear e homo nuclear
. Anisotropia devido a interacéo dipolar magnética.
. Desacoplamento dipolar heteronuclear.
. Desacoplamento dipolar homonuclear
7. Polarizagéo Cruzada
. Transferéncia de polarizacao (CP).
. Condi¢&o de Hartmann-Hahn.
8. Interacéo escalar magnética
a.Descricdo da interacdo escalar magnética
b.Determinacéo da constante de acoplamento escalar.
9. Interagcdo quadrupolar elétrica
a.Aproximacao de primeira ordem
b. Anisotropia devido a interacdo quadrupolar elétrica: efeitos de
primeira ordem de aproximacéo.
c. Padrdo de po6
d. Efeitos de segunda ordem de aproximacao
e. Interagdo quadrupolar em segunda ordem elétrica e MAS.
10. Processamento do sinal de RMN e parametros de aquisicdo
a.Digitalizac&o do sinal de RMN.
b. Tempo de aquisi¢édo do sinal.
c. Transformada discreta de Fourier.
d. janela espectral.
e. Teorema de Nyquist
f. Relag@o entre sinal e ruido

QO

o0 oD

oo

Bibliografia:
1. Multinuclear Solid State NMR of Inorganic Materials. K.J.D.
Mackenzie and M.E. Smith.
2. NMR Spectroscopy, principles and applications. Melinda J.
Duer.
3. Ressonancia Magnética Nuclear: Fundamentos, Métodos e
Aplicacdes. Victor M.S. Gil e Carlos F.G.C. Geraldes.




“Quimica do Estado Sélido I”

Créditos: 04
P448 .
'IQ'urma A Prof. Dr. Oswaldo Luiz Alves VAGAS:
Ementa: minimo: 05
S daeT . N . . aximo: 20
egunaa e ferea Simetria cristalina. Método de raios-x. Modelo de bandas (MB). maximo
10h as 12h IR o . .
Utilizacao do MB para explicacdo de propriedades de materiais.
Sala: E-307 (IQ-16) Modelo idnico imperfeito.
Biblografia: Serd fornecida pelo professor. Material de apoio do
Laboratério de Quimica do Estado Sdlido
(HTTP://www.lges.igm.unicamp.br)
QP822 Tc')picg)s Espec_iai_s em Quimica Orgéanica VIII Crédito: 04
Turma " X" “Teoria de Orbitais Moleculares”
Prof. Dr. Claudio Francisco T denador) e Prof. Dr. | YASAS:
Segunda e Quarta rof. Dr. Claudio Francisco Tormena (coordenador) e Prof. Dr. minimo: 03
16h as 18h Luiz Carlos Dias méximo: 20

Sala: E-312 (IQ-17)

Ementa:

Introducéo a teoria de orbitais moleculares (MO) e a orbitais
naturais de ligagdo (NBO). Orbitais Moleculares e orbitais de
fronteira. Ligacbes sigma e teoria de interacdo de orbitais.
Teoria de orbitais moleculares de Huckel. Reagfes ibnicas.
Reacbes de olefinas e propriedades. Intermediarios reativos.
Compostos carbonilicos. Reac¢fes de substituicdo nucleofilicas.
Ligacdes de hidrogénio. Compostos aromaticos. Reagbes
térmicas periciclicas. Reacgfes fotoquimicas. Interpretacdo de
parametros espectroscopicos utilizando NBO.

Bibliografia:

- Valency and Bonding: A natural bond orbital donor-acceptor
perspective, Frank Weinhold and Clark Landis, Cambridge University
Press, 2005. ISBN-13 978-0-521-83128-4

- Why chemical reactions happen, James Keeler, Peter Wothers,
Oxford University Press, 2009. ISBN 978-0-19-924973-2

- Chemical Structure and Reactivity: An integrated approach, James
Keeler, Peter Wothers, Oxford University Press, 2008. ISBN 978-0-19-
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Ementa

1. Anélise Mulvariada:

- Introducéo

- Preparacédo dos dados para analise

2. Analise Exploratéria dos dados:

- PCA Andlise de Componentes Principais

- HCA Analise Hierarquica de Agrupamentos

3. Construgdo de modelos de Calibracéo:

- PCR Regresséo por componentes principais

- PLS Regresséo por minimos quadrados parciais

4. Construcéo de modelos de Classificacdo (Reconhecimento de
Padrdes):

- KNN

- SIMCA

5. Aplicacdes de acordo com o interesse dos alunos.
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