DISCIPLINAS OFERECIDAS - 20. SEMESTRE DE 1997

QP021 | Quimica Orgéanica Avancada Créditos:
Turma 12
"A" Prof. Dr. Antonio Claudio H.Braga
VAGAS:
Ementa: Liga¢ao Quimica. Ligac¢des localizadas e deslocalizadas. | Minimo:
Estereoquimica. Relacdes entre estrutura e reatividade. Tipos 04
fundamentais de reagcdes organicas. Maiximo:
25
QP031 | Quimica Quantica I Créditos:
Turma 12
"A" Prof. Dr. Rogério Custodio
VAGAS
Ementa: Mecanica ondulatéria. Operadores e relagdes de incerteza. | Minimo:
Momento angular. Potenciais esfericamente simétricos. Atomo 03
multieletrdnico. Algebra matricial. Métodos de aproximacdo. Spin. | Maximo:
Estrutura Atomica. 50
QP142 | Quimica de Compostos Organometalicos de Metais de Transicao Créditos:
Turma 12
"A" Profa.Dra.Maria D.Vargas
VAGAS
Ementa: Complexos carbonilicos, ciclopentadienilicos, olefinicos, | Minimo:
alquilicos, acilicos e hidretos de metais de transicao. Reacoes de 03
insercdo, eliminacdo, redutiva e ataques eletrofilicos e nucleofilico | Maximo:
de complexos organometalicos. 20
QP231 | Cinética Quimica Créditos:
Turma 12
"A" Profa. Dra. Inés Joekes
VAGAS
Ementa: Introducdo. Teorias de colisdao, complexo ativado, Minimo:
reacOes unimoleculares e dinAmica molecular. Reagdes em 03
solucdo. Métodos cinéticos para o estudo de reacdes rapidas. Maiximo:
50
QP234 | Fisico Quimica Coloidal e de Superficies Créditos:
Turma 12
"A" Prof. Dr. Fernando Galembeck
VAGAS
Ementa: Tensao superficial e interfacial. Capilaridade. Interfaces Minimo:
liquidas. Filmes superficiais. Dupla camada elétrica. Superficies de | 03
s6lidos. Forgas de curto e longo alcance. Angulos de contato. Maiximo:
Detergéncia. Nucleagdo e cristalizacdo. Adsor¢ao. Emulsoes e 50

espumas. Quimissorcao e catélise.




QP266 | Planejamento Experimental e Anélise de Dados Quimicos Créditos:
Turma 12
"A" Prof. Dr. Roy E.Bruns
VAGAS
Ementa: Métodos de Simplex basico e Simplex modificado. Minimo:
Planejamento fatorial e andlise de superficies de resposta na 03
otimizacdo de sistemas e processos quimicos com aplicagio Miximo:
integrada destes métodos. Métodos de componentes principais e 50
fatores principais na anélise de dados quimicos. Anélise de
agrupamento e método de reconhecimento de padrdes em
classificacoes baseadas em medidas quimicas. Calibragcdao
Mutivariada em quimica analitica usando os métodos de
componentes principais € de minimos quadrados parciais(PLS).
Pacotes quimiométricos para microcomputadores.
QP313 | Métodos Espectroquimicos de Andlise Créditos:
Turma 12
"A" Profs.Drs.: Joao Carlos de Andrade(Coordenador)
Marco Aurélio Z.Arruda VAGAS:
Maria Izabel M.S.Bueno Minimo:
03
Ementa: Métodos baseados na absorcao, emissao e espalhamento Miximo:
da radiac¢do eletromagnética. 20
QP314 | Métodos Analiticos Aplicados a Determinacao de Tracos Créditos:
Turma 12
"A" Profs.Drs.: Nivaldo Baccan(Coordenador)
Solange Cadore VAGAS:
Carol H.Collins Minimo:
03
Ementa: Aspectos gerais da determinagdo da baixas concentragdes | Maximo:
de espécies organicas e inorganicas: pré-concentracdo, separacdo e | 30
especiacdo. Consideragdes basicas sobre o papel da matriz.
QP413 | Topicos Especiais em Quimica Analitica I Créditos:
Turma | ( Calibragdo Multivariada em Quimica Analitica) 12
ngr
Prof. Dr. Ronei Jesus Poppi VAGAS
Minimo:
Ementa: Calibra¢do univariada, calibracao multivariada por 05
minimos quadrados cldssico (CLS) e inverso (ILS), anélise de Maximo:
componentes principais (PCA), regressdao de componentes 40

principais (PCR), minimos quadrados parciais (PLS), calibrag¢do
multivariada nao linear, redes neurais, calibracdo multivariada em
dados de ordem superior, selecao de varidveis em calibracao
multivariada, algoritmos genéticos. Utilizacdo de programas em
linguagem MATLAB, relacionados aos tépicos do curso, para
tratamento de dados quimicos reais.




Bibliografia:

- H.Martens e T.Naes, "Multivariate Calibration", Wiley, New
York, 1991.

- D.L.Massart, B.G.M.Vandeginste, S.N.Deming, Y.Michotte,
L.Kaufman, "Chemometrics: a textbook", Elsevier, amsterdam,
1988.

- J.Zupan e J.Gasteigner, "Neural Networks for Chemists", VCH,
Weinheim, 1993

QP422 | Introdugdo a Espectrometria de Massas Créditos:
Turma 12
"A" Prof. Dr. Marcos Nogueira Eberlin
VAGAS
Ementa: Interpretacdo de espectros de massas. Mecanismos de Minimo:
fragmentacao. Métodos alternativos de ionizacdo. ions 04
metaestaveis. Maiximo:
20
QP423 | Topicos Especiais em Quimica Organica | Créditos:
Turma | (Biotransformagdes em Quimica Orgénica) 12
ngr
Prof. Dr. Nelson Eduardo D. Caballero VAGAS:
Minimo:
Ementa: a) Introducdo a enzimas e microorganismos. b) Uso de 04
enzimas em sintese orgénica. c) Uso de fungos, bactérias e Maiximo:
leveduras em sintese organica. d) Uso industrial das enzimas e 20
microorganismos em biotransformagdes de moléculas de interesse
farmacolégico. REFERENCIAS: Publicagdes da literatura 1996 e
1997.
QP446 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica IV Créditos:
Turma | (Interagdes hospedeiro-convidado) 06
ngr
Prof. Dr. Oswaldo L. Alves VAGAS:
Minimo:
Ementa: Conceitos gerais; nomenclatura dos compostos de 03
inclusdo; compostos de inclusdo: dianin, hidroquinona, uréia e Maximo:
tiouréia, aplicagdes; clatratos tipo Hoffman: preparacgao, 20

caracterizacao e propriedades; compostos de inclusido envolvendo
macrociclicos: criptatos, éteres-coroa, etc.; compostos de
intercalacdo: preparagdo e propriedades; perspectivas de utilizacdo
de compostos de inclusdo como materiais ou precursores de
materiais com importancia tecnoldgica. Bibliografia: Sera
fornecida pelo professor. O curso serd fortemente apoiado em
trabalhos publicados em revistas.




QP464
Turma
A\l S A\l

Toépicos Especiais em Quimica Interdisciplinar 11
Prof. Dr. Marco-Aurélio De Paoli

Ementa: 1) Introdugdo Geral. 2) Tipos de reacdes de degradacgdo. a)
Degradagao com cisdo de cadeias e reticulagio; b) Degradacao sem
cisdo de cadeias; c) Auto-oxida¢do; d) Depolimerizacdo. 3)
Métodos usados para acompanhar os processos de degradacao. 4)
Iniciacdo do processo de degradagdo. a) Iniciagdo térmica; b)
Iniciacdo fotoquimica; c) Iniciagdo por esfor¢o mecanico; d)
Radiacdo de alta energia energia; e) Iniciacdo quimica. 5)
Estabilizantes e mecanismos de estabilizacdo. a) Estabilizantes
térmicos, anti-oxidantes; b) Foto-estabilizantes; c¢) Estabilizantes
para radiacdo de alta energia. 6) Biodegradacao e polimeros
biodegraddveis. a) Biodegrada¢do de polimeros naturais; b)
Biodegradacao de polimeros sintéticos; ¢) Sintese de polimeros
Bio-degradaveis. 7) Estratégias alternativas, pirélise, reciclagem e
meio ambiente. a) Pirdlise e reciclagem.

Bibliografia

1- "Polymer Degradation: Principles and Practical Applications",
W. Schnabel, Hanser International, Munique (1981).

2- "Degradation and Stabilization of Polyolefins", N.S. Allen,
Applied Science Publishers, Londres (1983).

3- "Degradation and Stabilization of PVC", editado por E.D.
Owen, Elsevier Applied Science Publishers, Londres (1984).

4- "Polymer Degradation and Stabilization", N. Grassie e G. Scott,
Cambridge University Press, Cambridge (1985).

5- "Plastics Additives Handbook", editado por R.Géchter e H.
Miiller, Hanser Publishers, Munique (1983).

6- "Grosse Molekiile", H.-G. Elias, Springer Verlag, Berlin
(1985).

7- "Polymer Degradation", T. Kelen, Van Nostrand Reinhold
Comp., New York (1983).

8-"Plastics Recycling, products and processes", R.J. Ehrig editor,
Hanser Verlag, Munique, (1992).

9-"Stoffliches Kunststoff-Recycling, Anlagen, Komponenten,
Hersteller", W. Michaeli, M. Bittner e L. Wolters, Hanser Verlag,
Munique (1993).

Obs- Nao serd aceita a matricula ou inscri¢do de pessoas que nao
sejam alunos regulares do curso de pds-graduacdo do IQ ou da
FEQ.

Créditos:
06

VAGAS:
Minimo:
05
Maximo:
30




QP521 | Introducdo a RMN de Carbono-13 Créditos:
Turma 12
"A" Profa.Dra. Anita J.Marsaioli
VAGAS:
Pré-requisito: QP222/AA200 Minimo:
04
Ementa: O experimento de RMN através de pulsos com Miximo:
transformada de Fourier: principios e técnicas. Aplicacdes: RMN e | 20
carbono-13, deutério, oxigénio-17 e aluminio-27. Introducdo a
RMN bidimensional. Nocdes de RMN de sélidos e obtencdo de
imagens(tomografia).
QP648 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica VI Créditos:
Turma 06
"S" Prof.Dr. Celso U.Davanzo
VAGAS:
Ementa: O efeito Raman; uso do interferdmetro de Michelson e da | Minimo:
transformada de Fourier na obtencdo do espectro Raman; 03
vantagens em relacdo aos espectrometros dispersivos; a excitacdo | Méaximo:
no infravermelho préximo: as peculiaridades e novas perspectivas; | 25
aplicagdes.Bibliografia: A ser fornecida pelo professor.
QP649 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica IX Créditos:
Turma 03
"S" Profa.Dra. Maria D.Vargas(Coordenadora)
Prof. Dario Braga e Fabrizia Grepioni(Universidade de Bologna- VAGAS:
Italia) Minimo:
03
Ementa: 1st Part - Basics of Crystallography - (in a very practical | Mdximo:
problem-solving-oriented way).a) unit cell and asymmetric unit; 25

symmetry, space groups, diffraction; how to choose a space
group?; how to check correctness? b) one single molecule in the
asymm. unit; two or more molecules in the asymm. unit; less than
a molecule in the asymm. unit examples.c) how to solve a structure
(some idea of direct methods); reading a fourier map, tricks and
traps; how to refine a structure; ridig body, constraints, R-factors.d)
how to judge the quality of a refinement; how to detect errors.2nd
Part - Representation and use of the dataa) Graphic softwares,
space filling, thermal motion, ball-and stick model.b) A static view
of the structure; a dynamic view of the structure.c) Bond
parameters, how good is a number on a bond, how good is an
angle? how far can we go with comparisons?3rd Part - The crystal
- the crystal packing and intermolecular interactions.4th Part -
Dynamicsa) Dynamics in solution versus dynamics in the solid
state: motion about equilibrium and far from equilibrium; phase
transitions and crystal to crystal transformations; units cell
variation with temperature; solid state reactivity.b) Time scale
problemc) Spectroscopic techniques - solid state NMR: examples




from organicsd) Thermal motion analysis: rigid body treatment,
internally moving groups; examplese) Atom-atom potential energy
calculations: use of AAPEC to estimate reorientational barriers;
intermolecular interactions; examples from organics.f) Motion in
solid organometallic complexes by classes of compounds.5th Part -
Crystal engineeringa) crystal engineering (intermolecular
interactions, hydrogen bondings, salts,etc.)b) crystal properties
(packing energies, packing coefficients, motion, diffusion, etc.)c)
crystal structure generation theory and practice.

Reference literature:1) Books:a) Ebsworth, Rankin, Cradock -
Structural methods in Inorganic Chemistryb) Glusker and
Truebllod - Crystallography - a Primerc) Fyfe - Solid state NMR
for chemistsd) Cheetham and Day - Solid state chemistry
techniquese) Desiraju Crystal Engineering - The design of organic
solidsf) Buergi and Dunits - Structure correlationg) Desiraju - The
crystal as a supramolecular entity; John Wiley 1996.2) Papersa)
Braga, D. - Chem. Rev. 1992, 92,623b) Braga, D.; Grepioni, F. - J.
Chem. Soc. Chem. Commun. 1996, 571¢) Gavezzotti, A.;
Simonetta, M. - Chem. Rev. 1981, 82.d) Gavezzotti, A. - Acc.
Chem. Res. 1994, 27, 309.¢) Dunitz, J.D.; Schomaker, V.;
Trueblood, K.N. - J. Phys. Chem. 1988, 82, 856.f) Dunitz, J.D.,
Maverick, E.F.; Trublood, K.N. - Angew Chem. Int. Ed. Engl.
1988, 27, 880.g) Dunitz, J.; Bernstein, J. - Acc. Chem. Res. 1995,
28, 193.

QP663 | Topicos Especiais em Quimica Interdisciplinar I Créditos:
Turma 12
"S" Profa.Dra. Marcia Miguel Castro Ferreira
VAGAS:
Ementa: 1. Andlise exploratéria de dados - Anélise de Minimo:
Componentes Principais (PCA), Anélise Hierdrquica de Dados 03
(HCA); 2. Construgdao de Modelos de Regressao (Calibracao Maximo:
Multivariada), Regressao por componentes principais (PCA), 50
Regressao por minimos quadrados parciais (PLS); 3. Construcao
de modelos de Classificacao (Reconhecimento de Padrdes) pelo
Método do Kesimo vizinho mais préoximo (KNN), e pelo método
"Soft Independent Modeling of Class Analogy (SIMCA); 4.
Deconvolucao de Espectros (Multicomponent Curve Resolution),
Resolu¢do de curvas em espectrofotdmetria e cromatografia,
Modelagem de cinética quimica; 5. Anélise de dados gerados por
Instrumentos Hifenados (GC-MS, luminescéncia total, etc.).
QP841 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica XI Créditos:
Turma 03
"S" Prof.Dr. Gilson Herbert M.Dias
VAGAS:
Ementa: Complexos de metais de transi¢do como agentes minimo:




quimioterapéuticos; effeito e influéncia trans; ativacdo e 03
transformacgao organica de moléculas coordenadas; métodos maximo:
sintéticos - novas metodologias e estratégias sintéticas; questoes 10
tedricas; quimica dos fulerenos C60 e C70.Bibliografia a ser
fornecida pelo professor.
QP842 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica VIII Créditos:
Turma 03
"S" Prof.Dr.Ulf f.Schuchardt
VAGAS:
Ementa: Catélise dcida, catdlise basica, catédlise de reagdes redox, minimo:
catdlise por complexos ocluidos, catélise por zedlitas bifuncionais, | 03
perspectivas. maximo:30
QP849 | Topicos Especiais em Quimica Inorganica VII Créditos:
Turma 03
"S" Prof.Dr. Marco-Aurélio De Paoli(Coordenador)
Prof. Galo Cérdenas VAGAS:
minimo:03
Ementa: 1) Introduction: a) Temperatures, energies and chemistry; | maximo:
b) Chemistry headings. 2) New laboratory techniques and methods: | 30

a) Introduction; b) Optical molasses apparatus; c) Pulsed cluster
beam (PCB); d) Continous flow cluster beam (CFCB); e) Ionized
cluster beam (ICB); f) Gas evaporation method (GEM); g) Laser
plume method (LPM); h) Preparative-scale matrix isolation
apparatus for small molecules; i) Solvated metal atom dispersion
(SMAD) apparatus. 3) Alkali and alkaline earth elements (groups 1
and 2): a) Free atoms; b) Free clusters; ¢) Bimetallic and other
binuclear clusters/particles. 4) Early transition-metal elements
(Groups 3-7): a) Early transition-metal atoms; b) Early transition-
metal clusters; ¢) Bimetallic and binuclear systems. 5) Late
transition metals (groups 8-10): a) Late transition-metal atoms; b)
Late transition-metal clusters; ¢) Bimetallic and binuclear systems.
6) Copper and zinc group elements (Groups 11-12): a) Copper and
zinc group metal atoms; b) Copper and zinc group metal clusters;
c¢) Bimetallic and binuclear systems; d) Particles and films. 7)
Boron group (group 13): a) Boron group atoms; b) Boron group
clusters; ¢) Bimetallic and binuclear/trinuclear systems; d) Thin
films. 8) Carbon group (Group 14): a) Carbon group atoms and
vapors; b) Carbon group clusters including fulleranes C60; c)
Binuclear systems; d) Films of Si, Ge, Sn and their oxides prepared
by vaporization. 9) Phosphorus and sulfur groups (Groups 15-16):
a) Phosphorus and sulfur group vapors; b) Binuclear and
polynuclear species; ¢) Thin films. 10) Lanthanide and Actinide: a)
Lanthanide and actinide atoms; b) Lanthanide and actinide
clusters.Bibliografia: A ser fornecida pelo professor.




