NOME

CIENCIAS DOS MATERIAIS

Carga horaria

10 créditos - 150 h

Docente Profa. Tereza S. Martins
Responsavel
SIGLA CTS03
Obrigatdria NAO - Eletiva do Grupo B
Ementa - Estrutura atdmica, ligagdes quimicas, interagdes intermoleculares.
- Estados de agregacdo da matéria, estrutura de sdlidos cristalinos e ndo cristalinos e
suas imperfeicdes.
- Cristalografia
- Diagrama de fases
- ReagGes e transformacdes (difusdo, oxidagdo-reducdo, sinterizagao)
- Métodos sintéticos que utilizam conceitos de quimica verde e condi¢des brandas
(soft-chemistry)
- Classes de materiais (metal, cerdmica, polimero, compésitos e biomateriais)
- Propriedades fisicas: elétricas, mecanicas, térmicas, magnéticas, oticas.
- Estrutura, propriedades, processamento e aplicagGes de metais e ligas metalicas.
- Estrutura, propriedades, processamento e aplicages de ceramicas.
- Estrutura, propriedades, processamento e aplicagées de materiais poliméricos
- Estrutura, propriedades e aplicacdes de compdsitos.
- Corrosdo de metais e ceramicas e degradacdo de polimeros
- Reciclagem de materiais
Bibliografia 1. Materials Science and Enginnering: An introduction, William D. Callister, Jr.,
David G. Rethwisch, 8” ed., Wiley, 2009, ISBN-13: 9780470419977.
2. Principles of Materials Science and Engineering, W. F. Smith, 3%edicso,
Mcgraw-Hill College, 1995, ISBN-13: 9780070592414,
3. The Science & Engineering of Materials, Donald R. Askeland, Pradeep P.
Fulay, 6°edicdo, Cengage, 2011, ISBN-13: 9780495296027.
4. Materials Chemistry, BradleyD. Fahlman, Springer, 2° ed., 2011, ISBN-13:
9789400706927.
5. Materials Matter: Toward a Sustainable Materials Policy, Ken Geiser, MIT
Press, 2001, ISBN-13: 9780262072168.
6. Foundations of Materials Science and Engineering, William Smith,
JavadHashemi, McGraw-Hill Science/Engineering/Math, 5 ed. , 2009, ISBN-
13:9780073529240.
7. Sustainable Materials - With Both Eyes Open, Julian M. Allwood, Jonathan M.
Cullen, UIT Cambridge Ltda., 2012, ISBN-13: 9781906860059
Docentes 1. Marcos Augusto Bizeto
envolvidos 2. Laura Oliveira Péres Philadelphi
3. Cristiane Reis Martins
4. Tereza da Silva Martins
5. Celso Molina
6. Paula Silvia Haddad Ferreira



http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Ffahlman&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNFP9Gtu0i1YojqT7azQHA5frnfmXQ
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Ffahlman&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNFP9Gtu0i1YojqT7azQHA5frnfmXQ
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Ffahlman&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNFP9Gtu0i1YojqT7azQHA5frnfmXQ
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Ffahlman&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNFP9Gtu0i1YojqT7azQHA5frnfmXQ
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Ffahlman&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNFP9Gtu0i1YojqT7azQHA5frnfmXQ

NOME

DESENVOLVIMENTO DE FARMACOS

Carga horaria

10 créditos - 150 h

Docente Prof. Jodo H. G. Lago
Responsavel
SIGLA CTS04
Obrigatéria NAO - Eletiva do Grupo B
Ementa - Conceitos basicos relacionados ao desenvolvimento de novos farmacos.
- Propriedades fisico-quimicas relacionadas a atividade bioldgica.
- Farmacocinética e biotransformacao de xenobidticos.
- Produtos naturais como protétipos para novos farmacos.
- Quimica Combinatdria e modelagem molecular aplicada ao desenvolvimento de
farmacos.
- Alvos moleculares para a acdo de farmacos: proteinas, receptores, enzimas, acidos
nucléicos etc.
- Interagdes farmaco-receptor e mecanismos de transdugdo de sinais celulares.
- Principais estratégias de modificagdo estrutural aplicadas ao planejamento de novos
farmacos.
- Avaliacdo in vitro e in vivo da atividade bioldgica/toxicoldgica e fases pré-clinica e
clinica do desenvolvimento de farmacos.
- Exemplos de farmacos das principais classes terapéuticas enfocando o seu
desenvolvimento e as principais relagdes entre a estrutura quimica e a atividade
bioldgica
Bibliografia 1. Foye’s Principles of Medical Chemistry, T. L. Lemke e D. A. Williams, Lippicott
Williams & Wilkins, 7° ed., 2012, ISBN-10: 1609133455, ISBN-13:
9781609133450
2. An Introduction to Medicinal Chemistry, G. L. Patrick, Oxford University, 4°
ed., 2009, ISBN-10: 0199234477, ISBN-13: 9780199234479.
3. The Organic Chemistry of Drug Design and Drug Action, R. B. Silverman,
Elsevier Academic Press, 2° ed., 2004, ISBN-10: 0126437327, ISBN-13:
9780126437324.
4. Wilson and Gisvold’s Textbook of Organic Medicinal and Pharmaceutical
Chemistry, J.H. Block e J. M. Beale Jr, Lippicott Williams & Wilkins, 12° ed.,
2010, ISBN-10: 0781779294, ISBN-13: 9780781779296
5.  Combinatorial Chemistry: From Theory to Application (Methods and Principles
in Medicinal Chemistry), W. Bannwarth, B. Hinzen, R. Mannhold, H. Kubinyi,
G. Folkers, Wiley-VCH, 2% ed., 2006, ISBN-10: 3527306935, ISBN-13:
9783527306930.
6. Natural Products: Drug Discovery and Therapeutic Medicine, L. Zhang, A. L.
Demain, Humana Press (Softcover reprint of hardcover 1st ed. 2005 edition),
2010, ISBN-10: 1617375330, ISBN-13: 978-1617375330
7. Structure-based Drug Discovery, H. Jhoti e A. Leach, Springer, (Softcover
reprint of hardcover 1st ed. 2007 edition), 2010, ISBN-10: 9048171237, ISBN-
13:978-9048171231
8. Artigos de revisdo e outros artigos relevantes da literatura especializada.
Docentes Virginia B. C. Junqueira
envolvidos Jodo H. G. Lago

Patricia Sartorelli*
Jodo Valdir Comasseto

Ll

*Docente Colaborador




NOME ELETROQUIMICA PARA SUSTENTABILIDADE
Obrigatoria NAO - Eletiva do Grupo B

Docente Profa. Laura O. Péres

Responsavel

Sigla CTS05

Carga Horaria

6 créditos - 90 h

- Fundamentos de Eletroquimica. Processos espontaneos e ndo-espontaneos;
Processos Faradaicos e nado-Faradaicos; Fatores que afetam as velocidades das
reagoes.

- Cinética das reacgGes eletroquimicas: troca de elétrons, transporte de massa e
controle misto e equagdes fundamentais.

Ementa - Métodos de analise eletroquimica.
- Eletroquimica da corrosdo. Tipos de corrosdao. Métodos de protegdo a corrosdo.
- AplicagOes da impedancia e eletroquimica associada a corrosdo e protecgdo.
- Acumuladores eletroquimicos: tipos e reagdes caracteristicas.
- Introdugdo a células a combustivel.
- AplicagOes da eletroquimica na ciéncia da sustentabilidade.
1. Fuel Cells Fundamentals, Ryan O'Hayre, Whitney Colella, Suk W. Cha, Fritz B.
Prinz, Wiley, 2009, 2° ed., ISBN: 0470258438
2. First course in electrode processes, Derek Pletche, Electrochemical
Consultancy, 2009 ISBN-13: 9781847558930.
3. Instrumental methods in electrochemistry — Southampton Electrochemistry
Group, Ellis Horwood, 1995, ISBN-10: 1898563802, ISBN-13: 9781898563808
4. Electrochemical Process Engineering: A Guide to the Design of Electrolytic
Plant, F. Goodridge, K. Scott, 1995, ISBN-10: 0306447940, ISBN-13: 978-
0306447945.
5. Handbook of Green Chemistry and Technology, JamesH. Clark,
Bibliografia DuncanMacquarrie (Editores), Wiley-Blackwell, 2002, ISBN-10: 0632057157,
ISBN-13: 978-0632057153.
6. Electrochemical Methods: Fundamentals and Applications, Allen J. Bard,
Larry R. Faulkner, Wiley, 2% ed., 2000, ISBN-10: 0471043729, ISBN-13:
9780471043720.
7. Electrochemistry in Organic Synthesis, J. Volke, FrantisekLiSka, Springer-
Verlag, 1994, ISBN: 3540575332,
8. Principles and Prevention of Corrosion, Denny A. Jones, Prentice Hall,1995,
ISBN: 0133599930, ISBN-13: 9780133599930.
9. Green Corrosion Inhibitors: Theory and Practice ,Vedula S. Sastri, Wiley,
2011, ISBN: 9780470452103.
Christiane Arruda
Docentes Cristiane Reis Martins

Laura O. Péres
Lucia Codognoto de Oliveira

Ll



http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Fclark&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNF1Wi0gjyCj1dig57TtEsY5CKKkrQ
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http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Fclark&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNF1Wi0gjyCj1dig57TtEsY5CKKkrQ
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Fmacquarrie&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNENxrhZ5BE17ZMM0CmIYK1yMyNzeA
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Fmacquarrie&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNENxrhZ5BE17ZMM0CmIYK1yMyNzeA
http://www.google.com/url?q=http%3A%2F%2Fmacquarrie&sa=D&sntz=1&usg=AFQjCNENxrhZ5BE17ZMM0CmIYK1yMyNzeA

NOME

METODOS COMPUTACIONAIS

Carga horaria

8 créditos - 120 h

Docente 1. Prof. Prof. Norberto Sanches Gongalves
Responsavel
SIGLA CTS10
Obrigatdria NAO - Eletiva do Grupo B
Ementa - Métodos semiempiricos;
- Nivel de calculo: método Hartree-Fock e correlacionados;
- Teoria do funcional de densidade;
- Modelos de representagdo do sistema;
- Conjunto de bases;
- Softwares de técnicas computacionais e visualizagdo;
- Determinacgdo de geometrias de equilibrio;
- Célculo de propriedades moleculares;
- Cdlculo de parametros cinéticos e termodinamicos;
- Métodos devotados ao estado sdlido;
- Efeitos de solvente;
- Estudo de casos (catalise, biomoléculas e interagdes "site-specific", relagOes
estrutura-propriedades, mecanismos de degradagdo).
Bibliografia 1. Quantum Chemistry, Ira N. Levine, Prentice Hall, 6°ed., 2008,ISBN:
9780136131069
2. Computational Chemistry: a practical guide for applying techniques to
real-world problems, David C. Young, Wiley-Interscience, 2001, ISBN:
9780471333685
3. Métodos de Quimica Tedrica e modelagem molecular, Nelson H. Morgon
e Kaline Coutinho (Editores), Editora Livraria da Fisica, 2007, ISBN:
9788588325876.
4. Molecular Modelling: principles and applications, Andrew R. Leach,
Prentice Hall, 2° ed., 2001, ISBN: 9780582382107 .
5. Essentials of Computational Chemistry: theories and models, Cristopher J.
Crames, John Wiley & Sons, 2004, ISBN: 9780470091821.
Docentes 1. Norberto Sanches Gongalves
envolvidos
2. Lilia CoronatoCourrol
NOME QUiMICA VERDE: CONCEITOS E TECNOLOGIAS
Obrigatoria Né&o
Docente Profa. Fernanda Camilo
Responsavel
SIGLA CTS14
Carga horéria | 8 créditos - 120 h
Ementa - Principios e conceitos da Quimica e Engenharia Verde

- Dejetos: Producéo, Problemas e Prevencéo

- Medidas e Controle Ambientais

- Catalise e a quimica verde

- Solventes Orgéanicos e outras solugdes ambientalmente compativeis

- Quimica Analitica Verde




- Tecnologias emergentes mais verdes

- Estudos de casos industriais e uma abordagem integrada para uma inddstria
guimica mais verde.

- Anélise de Ciclo de Vida.

Bibliografia 1. Green Chemistry — An introduction Text, Mike Lancaster, Royal
Chemical Society, 2002, ISBN-13: 9780854046201
2. Green Chemistry and Engineering, MukeshDoble , Anil Kumar ,
Academic Press, 2007, ISBN-13: 9780123725325
3. Green Chemistry: Theory and Practice, Paul T. Anastas, John C.
Warner, Oxford University Press, 2000, ISBN-13: 9780198506980
4. Experiments in Green and Sustainable Chemistry, Herbert W.
Roesky, DietmarKennepohlm, Wiley-VCH, ISBN-13: 9783527325467
5. Green Chemistry and Engineering: A Practical Design Approach,
Concepcién Jiménez-Gonzalez, David J.C. Constable, Wiley; 2012,
ISBN-13: 9780470170878
Docentes 1. Profa. Fernanda Ferraz Camilo
Envolvidos 2. Prof. Jodo Lago
3. Prof. Dario Santos Junior
4. Prof. Cristiano Raminelli
NOME RADICAIS LIVRES EM QUIMICA, BIOLOGIA E MEIO-AMBIENTE
Docente Profa. Virginia Berlanga Junqueira
Responsavel
SIGLA CTS15

Carga horaria

10 créditos - 150 h

Obrigatoria

NAO - Eletiva do Grupo B

Ementa

- Toxicidade do oxigénio; propriedades quimicas dos radicais livres; formagdo de
espécies reativas em sistemas bioldgicos.

- Defesas antioxidantes: enzimas e compostos de baixo peso molecular

- Alvos celulares de oxidantes e radicais livres

- Estresse oxidativo: adaptagdo, danos, mecanismos de reparo e morte celular

- Espécies reativas como moléculas Uteis: participagdo em processos fisioldgicos e em
sinalizagdo celular

- Métodos de detecgdo de espécies reativas

- Espécies reativas e toxicologia

- Espécies reativas e doencas relacionadas

- Espécies reativas e envelhecimento.

- Quimica das espécies radicalares

- Propriedades fisico-quimicas das principais espécies reativas.

- Sistemas quimicos e bioquimicos geradores de espécies radicalares).

- Radicais Livres na Atmosfera

- Radicais Livres em Sistemas Aquaticos

- Espécies Radicalares nos Solos e Sedimentos

- Papel de Radicais Livres na Remedia¢do de Atmosferas e Efluentes Contaminados

Bibliografia

1. Free Radicals in Biology and Medicine, B. Halliwell e J. Gutteridge, Oxford




University Press, 4° ed. 2007, ISBN-10: 019856869X, ISBN-13:
9780198568698

2. Free Radicals and Diseases: Gene Expression, Cellular Metabolism and
Pathophysiology, T. Grune, 10S Press, 2005, ISBN-10: 1586035185, ISBN-13:
9781586035181.

3. An Introduction to Free Radical Chemistry, A. F. Parsons, Wiley-Blackwell
Publishing, 2000, ISBN-10: 0632052929, ISBN-13: 9780632052929.

4. Free Radicals in Biology and Environment, F. Minisci, Springer, 1997, ISBN-10:
0792345029, ISBN-13: 9780792345022.

5. Environmental Chemistry, Stanley E. Manahan, Lewis Publishers, 8° ed., 2004,
ISBN-10: 1566704928, ISBN-13: 9781566704922.

6. Chemistry of the Upper and Lower Atmosphere: Theory, Experiments, and
Applications, B. J. Finlayson-Pitts e J. N. Pitts Jr., Academic Press, 1999, ISBN-
10: 012257060X, ISBN-13: 9780122570605.

Docentes 1. Virginia Berlanga Junqueira
envolvidos
NOME TECNICAS DE CARACTERIZAGAO ELETRONICA E ESTRUTURAL

Carga horaria

10 créditos - 150 h

Docente
Responsavel

Profa. Marcos A. Bizeto

SIGLA

CTS18

Obrigatoria

NAO — Eletiva do Grupo B

Ementa

O objetivo geral deste curso é apresentar conceitos tedricos e praticos utilizados em
técnicas de caracterizagdo eletronica e estrutural além da combinag¢do dessas duas
areas, basicamente no que se aplica a técnicas de microscopia eletrénica. Cada um
desses grandes temas serdo tratados em 3 mddulos distintos, os quais envolvem aulas
tedricas, praticas e estudos de caso.

Médulo 1: Caracterizagdo Eletronica

- Espectroscopia eletronica de absor¢do no UV-Vis

- Espectroscopia de Luminescéncia

- Espectroscopia de Absorc¢do de raios X

- Espectroscopia de Emissao de raios X

- Ressonancia eletrénica paramagnética

- Espectroscopia Mossbauer

Médulo 2: Caracterizagdo Estrutural

- Difratometria de raios X

- Espectroscopia XANES e EXAFS

- Espectroscopia Vibracional no IV

- Espectroscopia Raman

- Ressonancia Nuclear Magnética

Mddulo 3: Caracterizagdo eletro-éptica estrutural

- Microscopia eletronica de transmissao

- Microscopia eletronica de varredura

- Microscopia eletronica de tunelamento

- Microscopia eletronica de forga atémica

Bibliografia

1. ASM Metals Handbook: vol 10: Materials Caracterization, GeorgeM. Crankovic,
ASM International, 5°ed., 1998, ISBN 0871700077.

2. Characterization of Materials, E. N. Kaufmann, Wiley Interscience, vols 1 e 2,
2003, ISBN: 9780471268826



http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&ie=UTF8&field-author=George%20M.%20Crankovic
http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&ie=UTF8&field-author=George%20M.%20Crankovic
http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&ie=UTF8&field-author=George%20M.%20Crankovic
http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&ie=UTF8&field-author=George%20M.%20Crankovic
http://www.amazon.com/s/ref=ntt_athr_dp_sr_1?_encoding=UTF8&sort=relevancerank&search-alias=books&ie=UTF8&field-author=George%20M.%20Crankovic

3. Materials Characterization: Introduction to Microscopic and Spectroscopic
Methods, Y. Leng, John Wiley & Sons, 2008, ISBN: 9780470822982.

4. Characterization of Materials, Elton N. Kaufmann, John Wiley & Sons,2010,
ISBN: 9780471266969

5. Materials Characterization Techniques, Sam Zhang, Lin Li, Ashok Kumar, CRC
Press, 2008, ISBN: 9781420042948

Docentes
envolvidos

1. Marcos A. Bizeto

2. TerezaS. Martins

3. Laura O. Peres

4. Norberto S. Gongalves

5. Celso Molina

6. Paula Silvia Haddad Ferreira

NOME

TOPICOS AVANGADOS EM SUSTENTABILIDADE

Carga horaria

5 créditos—75 h

Docente Profa. Laura O. Peres

Responsavel

SIGLA CTS20

Obrigatodria NAO - Eletiva do Grupo B

Ementa O Ciclo de Semindrios tem por objetivo oferecer uma visdo interdisciplinar da Ciéncia da
Sustentabilidade. Esta disciplina contempla a formagdo humanistica dos pods-
graduandos, bem como a discussdo de temas relacionados aos conhecimentos
legislativos pertinentes ao desenvolvimento sustentdvel. Para isto, docentes de todas
as linhas de pesquisa do programa apresentardo seminarios sobre as areas em que
atuam. Além disso, profissionais atuando na academia, na industria e em drgdos
reguladores e certificadores serdo convidados para mostrar a relevancia do tema nas
suas areas de atuagdo. Alunos do Programa em fase de conclusdo de dissertagdo ou
tese também poderdo ser convidados a participar como palestrantes do Ciclo de
Seminarios. Desta forma, espera-se que os alunos adquiram uma visao geral e tenham
maior facilidade para integrar diferentes areas de conhecimento no desenvolvimento
do seu trabalho de disserta¢do ou tese, que é o objetivo do programa.

Bibliografia Livros e artigos recomendados pelos docentes palestrantes.

Docentes Todos os docentes deste programa de Pés-Graduagdo

envolvidos

NOME TOPICOS DE NANOTECNOLOGIA

Carga horaria

8 créditos — 120 h

Docente Prof. Marcos A. Bizeto

Responsavel

SIGLA CTS21

Obrigatdria NAO

Ementa Fundamentos e conceitos basicos da nanotecnologia.

Métodos Sintéticos Top-Down e Bottom-Up.

Ferramentas para caracterizagdao e manipulagdo de nanomateriais.
- Microscopias Eletronicas

- Espalhamento, Absorgdo e Difragdo de Raios X

- Técnicas associadas

Propriedades e aplicagdes de nanomateriais e nanoestruturas

- nanoparticulas (inorganicas, organicas, core-shell)




- nanocompasitos e hibridos nanoestruturados

- pontos quanticos

- nanotubos

- filmes finos

- materiais hanoporosos

Implicagdes da nanotecnologia na sustentabilidade:

- Energia: nanomateriais para conversdo, transporte e uso eficiente da energia,
catalise;

- Agricultura: nanofertilizantes, liberagdo controlada, sensores, defensivos agricolas,
etc.

- Medicina: interagdo de biomoléculas com superficies, biosensores, nanofarmacos,
etc.

- Controle de poluicdo: nanomateriais para tratamento de agua e degradagdo de
poluentes, sensores, etc.

Aspectos éticos, sociais e regulamentagdo da nanotecnologia.

Bibliografia 1. Introduction to Nanotechnology, Charles P. Poole Jr. e Frank J. Owens,
Wiley- Interscience, 2003, ISBN: 9780471079354.
2. Springer Handbook of Nanotechnology, Bharat Bhushan, Springer-
Verlag, 3° ed., 2010, ISBN: 9783642025242.
3. The Chemistry of Nanomaterials: Synthesis, Properties and Applications,
C. N. R. Rao, A. Miller, A. K. Cheetham (Editores), WILEY-VCH Verlag
GmbH, 2004, ISBN: 9783527306862.
4. Characterization of Nanophase Materials, Zhong Lin Wang (Editor),
Wiley-VCH, 2000, ISBN: 9783527298372.
5. Nanotechnology: Societal Implications, Mihail C. Rogo e William Sims
Bainbridge (Editores), Springer, 2007, ISBN: 9781402046582.
6. Nano: The essentials. Understanding nanoscience and nanotechnology, T.
Pradeep, McGraw-Hill, 2007, ISBN: 9780070617889.
7. Green Nanotechnology: Solutions for Sustainability and Energy in the
Built Environment, Geoffrey B. Smith, Claes-Goran S. Granqvist, CRC
Press, 2010, ISBN: 9781420085334.
8. Nanotechnology and Global Sustainability, Donald Maclurca, Natalia
Radywyl, CRC Press, 2011, ISBN: 9781439855768.
Docentes 1. Luciano Caseli
2. Marcos Augusto Bizeto
3. Tereza da Silva Martins
4. Christiane de Arruda Rodrigues
5. Paula Silvia Haddad Ferreira
NOME TOPICOS EM CATALISE

Carga horaria

6 créditos - 90 h

Docente Profa. Suzan Pantaroto Vasconcellos
Responsavel

SIGLA CTS22

Obrigatoria NAO — Eletiva do Grupo B

Ementa Mddulo 1: Catélise Homogénea

- Conceitos gerais em catalise

- Descrigdo de catalisadores

- Ciclos cataliticos

- Aspectos cinéticos e termodinamicos em catdlise




- Teoria de taxa de reacdo

- Propriedades de catalisadores: seletividade, rendimento, atividade e meia vida

- Mecanismos de reacdo e tipos de reagGes cataliticas: acida, basica e nucleofilica

- Quimica de coordenagdo e organometadlicos aplicados em sistemas cataliticos,
mecanismos de reagdes cataliticas envolvendo complexos de metais de transigcdo

- Processos cataliticos: isomerizagdo, hidrogenagdo, oligomerizagdo, polimerizagdo,
carbonilagdo, oxidagdo e catalise assimétrica.

Mddulo 2: Catdlise Heterogénea

- Fundamentos da catdlise heterogénea

- Propriedades gerais de catalisadores solidos

- Acidez, estrutura e composi¢do superficial dos catalisadores.

- Adsorcdo, taxa de reagdo e modelos cinéticos para reagdes cataliticas heterogéneas
- Atividade, seletividade e estabilidade do catalisador.

- Quimissorgao e fisissorg¢ao.

- Reagdes: grau de avango da reagdo e conversdo, rendimento, reagdes sensiveis e
insensiveis a estrutura, etapas elementares e etapa determinante da taxa de reacgdo
(RDS), mecanismo de reacdo e ciclo catalitico, reacoes em cadeia

- Tipos de fase ativa, suporte e promotores

- Transferéncia externa de massa e calor.

- Transferéncia interna e velocidade global

- Preparacdo e caracterizagdo de catalisadores heterogéneos

- Catalisadores oxidos

- Peneiras moleculares

- Fotocatdlise heterogénea

- Catalisadores nanoestruturados

- Catélise ambiental

- Catalise para producdo e transformagao de combustiveis

Mddulo 3: Biocatalise

- Introdugdo e aspectos gerais da biocatalise

- ConsideracgGes gerais sobre enzimas

- Cinética enzimatica

- Magnitude de constantes cinéticas

- Biocatalisadores em meio aquoso e em sistemas de solventes organicos.

- ReagOes: Mecanismos de reagOes catalisadas. Reagdes de oxirredugdo com e sem
coenzimas. ReagOes de Baeyer-Villiger. Re¢des de oxidagcdo de sulfetos. Reagdes de
reducdo de compostos carbonilicos e desracemizagdo de alcoois.

- Esteroquimica em reag¢des enzimaticas

- Producdo de enzimas e sua recuperacdo do meio de fermentagdo
(downstreamprocessing)

Médulo 4: Interagdo enzima-substrato e a importancia da energia de ligagdo em
catdlise por enzimas

- Especificidade em catdlise enzimdtica

- Uso de engenharia protéica para determinar o mecanismo de uma enzima

- Algumas aplica¢Oes de enzimas na industria

- Catalisadores biomiméticos e engenharia de enzimas

- Catdlise de enzimas imobilizadas em matrizes sélidas
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Ementa

- Introdugdo aos sistemas energéticos: matriz energética atual e perspectivas para um
futuro sustentavel.

- Formas de energia (Cinética e Potencial, Calor, Energia Elétrica, Radiacdo
Eletromagnética, Energia Quimica e Energia Nuclear).

- Alindustria do gas e do petréleo e o desenvolvimento de alternativas de uso racional
de combustiveis fosseis.

- Estudo de geragdo de energia elétrica em usinas hidroelétricas, termoelétricas e
nucleares.

- Introdugdo aos sistemas de energia de fontes renovaveis (solar, edlica, hidrica e
biomassa).

- Custos de produgao e uso de sistemas de energia.

- Impactos ambientais na geracdo de energia.

- Integracgdo de diferentes sistemas energéticos.
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Ementa Ressonancia Magnética Nuclear:

e Introducdo a espectroscopia de RMN;

e RMN com transformada de Fourier;

e Blindagem;

e Numero de sinais no espectro de RMN 1H;

e Deslocamento quimico;

e  Posic¢des relativas dos sinais de RMN;

e Valores caracteristicos de deslocamento quimico;
e Integracdo dos sinais de RMN;

e Anisotropia diamagnética;

e Desdobramento dos sinais;

e Exemplos de espectros de RMN 'H;

e Constantes de acoplamento;

e Relagdo de Karplus;

e Diagramas de desdobramento;

e Hidrogénios diastereotdpicos;

e Dependéncia do tempo da espectroscopia de RMN;
e Prétons ligados ao oxigénio e ao nitrogénio;

e Uso de deutério na espectroscopia de RMN 1H;
e Resoluc¢do dos espectros de RMN 1H;

e  Espectroscopia de RMN 13C;

e Espectros de RMN Bc DEPT;

e Espectroscopia de RMN em duas dimensdes.

Espectroscopia no Infravermelho:

e Espectroscopia e o espectro eletromagnético;
e Comprimento de onda, frequéncia e nimero de onda;
e  Espectroscopia no infravermelho;




e Vibragdes moleculares
e  Espectrémetro de infravermelho por varredura de comprimento de
onda
e Espectrémetro de infravermelho por transformada de fourier
e Regides de grupo funcional e de impressao digital
e Bandas de absorg¢do (deformagses axiais) importantes no infravermelho
e Intensidade das bandas de absor¢do
e Vibragdes inativas no infravermelho
e Posicdo das bandas de absorgdo
e Efeitos estruturais na posi¢do das bandas de absorg¢do
e Aimportancia do formato das bandas de absorgao
e Aimportancia da auséncia de bandas de absorgdo
Espectrometria de Massas:
e Técnicas de ionizagdo de amostras volateis, em solugao e sdlidas;
e Analisadores de ions de baixa e alta resolugdo;
e Conceitos de resolugdo e exatiddo de razdo m/z;
e Analisadores hibridos (QqQ, Q-Tof, IT-Tof, etc);
e Sistemas hifenados (CG-MS e LC-MS);
e Espectrometria de Massas sequencial (Tandem MS);
e Mecanismos de fragmentacdo e elucidagdo estrutural.
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1. Principios da boa conduta cientifica
2. Ma conduta cientifica
a. Fraude
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b. Plagio

3.Papel do Orientador

4. Projeto de Pesquisa

a. Concepgao

b. Registro dos dados

c. Arquivo de dados

5. Divulgag¢do dos Resultados

6. Autoria

7. Casos de Fraudes e Ma conduta

Parte Il — Escrita Cientifica

1.Estrutura de um artigo Cientifico.

a. Artigo Regular

b. Revisdo

c. Carta

2.Quando e como escrever cada se¢do do artigo
a. Resultados como uma “histéria”

b. Figuras e Tabelas

c. Resultados e Discussdo

d. Materiais e Métodos

e. Introdugao

f. Resultados (reescrita) e Conclusdes

g. Titulo do artigo

h. Abstract

3. Para obter o artigo aceito e publicado

a. Consideragdes ao selecionar a revista: escopo, fator de impacto, publico alvo
b. Processo de submissdo

¢ Processo de avali¢do do artigo cientifico

d. Como responder a editores e revisores

4. Aperfeigoando as habilidades de escrita em inglés
a. Linguagem cientifica

b. Erros de concordancia, regéncia, e artigos.

c. Voz Passiva x Voz ativa

d. Como usar conectores em inglés

e. Uso de vocabuldrio e estruturas incomuns.

5. Atividade: Avaliagdo de alguns artigos
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