Plano de Estudos

Escola: Escola de Ciéncias e Tecnologia
Grau: Mestrado
Curso: Quimica (céd. 631)

Especialidade Quimica de Materiais

1.2 Ano - 1.2 Semestre
Especialidade Quimica de Materiais

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas

Andlise e Caracterizacdo de Materiais Quimica 5 Semestral | 130
QUI08461M

Materiais Porosos Quimica 6 Semestral | 156
QUI12185M

Modelagdo e Simulagdo em Quimica Quimica 5 Semestral | 130
QUI08465M

Planeamento Experimental Matemadtica 3 Semestral | 78
MAT10240M

Quimica Organica Avancada Quimica 5 Semestral | 130
QUI08462M

Separacido e ldentificacdo de Compostos Organicos Quimica 6 Semestral | 156
QUI08463M

1.2 Ano - 2.2 Semestre
Especialidade Quimica de Materiais

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas
Adsorcdo em Materiais Nanoporosos Quimica 5 Semestral | 130
QUI08468M
Catdlise Homogénea e Heterogénea Quimica 5 Semestral | 130
QUI08467M
Principios de Quimica Verde Quimica 2 Semestral | 52
QUI08469M
Optativas Grupo |
Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdao | Horas
Quimica de Polimeros Quimica 6 Semestral | 156
QUI08470M
Eletroquimica e Corrosdo Quimica 6 Semestral | 156
QUI08473M
Materiais Avancados de Carbono Quimica 6 Semestral | 156
QUI08471M
Quimica Tecnoldgica Quimica 6 Semestral | 156
QUI12187M
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1.2 Ano - 2.2 Semestre
Especialidade Quimica de Materiais

Cédigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracao | Horas
Optativas Grupo Il
Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas

Materiais Organicos e Organometdlicos Funcionais Quimica 6 Semestral | 156
QUI08476M

Quimica Medicinal Quimica 6 Semestral | 156
QUI08474M

Sintese Organica Avangada Quimica 6 Semestral | 156
QUI08475M

Propriedades Fisico-Quimicas e Tecnologia Quimica 6 Semestral | 156
QUI12188M

Optativas Grupo Il

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas
Materiais para Eletrdnica e Otica Quimica 6 Semestral | 156
QUI08478M
Quimica Quantica Quimica 6 Semestral | 156
QUI08480M
Quimica Forense B Quimica 6 Semestral | 156
QUI12189M

2.2 Ano - 3.2 Semestre
Especialidade Quimica de Materiais

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas
Semindrio Quimica 3 Anual 78
QUI12186M
Dissertacao

2.2 Ano - 4.2 Semestre

Especialidade Quimica de Materiais

Cadigo I Nome I Area Cientifica | ECTS | Duracao Horas
Dissertacdo

Especialidade Quimica Organica

1.2 Ano - 1.2 Semestre
Especialidade Quimica Organica

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas

Anilise e Caracterizacdo de Materiais Quimica 5 Semestral | 130
QUI08461M

Materiais Porosos Quimica 6 Semestral | 156
QUI12185M

Modelagdo e Simulagdo em Quimica Quimica 5 Semestral | 130
QUI08465M

Planeamento Experimental Matematica 3 Semestral | 78
MAT10240M

Quimica Orgéanica Avancada Quimica 5 Semestral | 130
QUI08462M

Separacgio e Identificacdo de Compostos Organicos Quimica 6 Semestral | 156
QUI08463M
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1.2 Ano - 2.2 Semestre
Especialidade Quimica Organica

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas
Adsorcdo em Materiais Nanoporosos Quimica 5 Semestral | 130
QUI08468M
Catdlise Homogénea e Heterogénea Quimica 5 Semestral | 130
QUI08467M
Principios de Quimica Verde Quimica 2 Semestral | 52
QUI08469M
Optativas Grupo |
Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas
Quimica de Polimeros Quimica 6 Semestral | 156
QUI08470M
Eletroquimica e Corrosdo Quimica 6 Semestral | 156
QUI08473M
Materiais Avancados de Carbono Quimica 6 Semestral | 156
QUI08471M
Quimica Tecnoldgica Quimica 6 Semestral | 156
QUI12187M

Optativas Grupo Il

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracao | Horas

Materiais Orgéanicos e Organometdlicos Funcionais Quimica 6 Semestral | 156
QUI08476M

Quimica Medicinal Quimica 6 Semestral | 156
QUI08474M

Sintese Organica Avangada Quimica 6 Semestral | 156
QUI08475M

Propriedades Fisico-Quimicas e Tecnologia Quimica 6 Semestral | 156
QUI12188M

Optativas Grupo Il

Cédigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas
Materiais para Eletrénica e Otica Quimica 6 Semestral | 156
QUI08478M
Quimica Quantica Quimica 6 Semestral | 156
QUI08480M
Quimica Forense B Quimica 6 Semestral | 156
QUI12189M

2.2 Ano - 3.2 Semestre
Especialidade Quimica Organica

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracao | Horas
Seminario Quimica 3 Anual 78
QUI12186M
Dissertacao

2.2 Ano - 4.2 Semestre

Especialidade Quimica Organica

Cadigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracao Horas
Dissertacao
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Condicoes para obtencao do Grau:
Para conclusdo do curso é necessario a aprovagio (através de avaliagio ou creditagio) das seguintes unidades curriculares:
Area de Especializagdo em Quimica dos Materiais
1.2Ano
1.2 Semestre:
6 UC obrigatérias num total de 30 Ects
2.2 Semestre:
3 UC obrigatdrias num total de 12 Ects
2 UC optativas do Grupo | de num total de 12 Ects

1 UC optativa do Grupo |, Il ou Il de num total de 6 Ects

2.2 Ano
3.2 ¢ 42 Semestre:

1 UC obrigatéria num total de 3 Ects
Area de Especializagdo em Quimica Organica

1.2Ano

1.2 Semestre:

6 UC obrigatérias num total de 30 Ects

2.2 Semestre:

3 UC obrigatérias num total de 12 Ects

2 UC optativas do Grupo |l de num total de 12 Ects

1 UC optativa do Grupo I, Il ou Ill de num total de 6 Ects

2.2 Ano
.2 e 42 Semestre:

1 UC obrigatéria num total de 3 Ects

Para obtencido do grau, é necessario também a aprovagdo na Dissertagio com um total de 57 ECTS, no 3.2 e 4.2 Semestre.

Conteudos Programaticos

Voltar

Anidlise e Caracterizacdo de Materiais (QUI08461M)

Componente tedrica

1. Teoria, sistemas e equipamentos de vacuo. 2. Quimica superficial. Grupos funcionais, centros coordenativamente insaturados,
hidratacdo e hidroxilagdo, acidez de Brgnsted e de Lewis. Ponto isoelétrico e ponto de carga zero. Método de Boehm. 3.
Sistematizacdo de algumas técnicas baseadas em emissdo, absor¢do e dispersdo de raios X. Difracdo de raios X. Espectroscopia
de fotoeletrdes de raios X. 4. Densidade real, densidade aparente e densidade global de um sélido. Picnometria de hélio e
picnometria de merctrio. 5. Espectroscopias de infravermelho, de Raman e de ressonancia magnética nuclear. 6. Microscopia. 7.
Termoanilise e microcalorimetria. {\ }newline

Componente prética

Andlise e caracterizagdo, por diferentes técnicas, dos materiais preparados na unidade curricular de Desenvolvimento de Materiais
Porosos Avangados.
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Voltar
Materiais Porosos (QUI112185M)
Componente tedrica

Definicdes e principios gerais. Principais materiais porosos e sua relevancia em contextos cientificos e
tecnoldgicos. Método sol-gel. Estrutura porosa, fundamentos de métodos de preparagdo e influéncia das

condi¢des na porosidade de materiais porosos, nomeadamente: aerogéis; carvies ativados,
super-ativados, peneiros moleculares; zedlitos e zeétipos; argilas e argilas com pilares; silicas,
metalossilicatos e materiais de carbono mesoporosos ordenados; materiais hibridos

inorganicos-organicos; materiais compdsitos porosos. Modificacdo e funcionaliza¢do, para controlo das

propriedades dos materiais. Regeneragdo, importancia e métodos, de materiais porosos.

Componente pratica

Preparacdo de materiais microporosos e mesoporosos de vdrios tipos em diferentes condicdes e por
diferentes métodos. Os materiais serdo caracterizados na unidade curricular Andlise e Caracterizacdo de
Materiais e na unidade curricular Adsor¢ao em Materiais Nanoporosos.

Voltar
Modelagdo e Simulagdo em Quimica (QUI08465M)

Interacgdes moleculares. Modelos de interacgdo intramolecular e modelos {\ }newline
de interac¢do intermolecular. Mecinica molecular e campos de forgas. {\ }newline
Parametrizagdo de potenciais. RevisGes de Mecanica Estatistica. {\}newline
Introducdo as simula¢des. Condicdes de fronteira periddicas. {\}newline

Trajectérias e propriedades. Ergodicidade. Dindmica molecular. {\}newline
Simulag8es no ensemble microcanénico. Simula¢des no ensemble canénico: {\ }newline
termdstatos de Nosé-Hoover e de Berendsen. Simulagdes no ensemble {\ }newline
isobdrico: bardstatos de Berendsen e de Parrinello-Rahman. Restricdes de{\ }newline
geometria. Monte Carlo de Metropolis. Ensemble canénico. Ensemble {\ }newline
isotérmico-isobdrico. Ensemble grande canénico. Ensemble de Gibbs. {\}newline
Amostragens ndo-Boltzmanneanas. Anélise de resultados de simula¢do. {\}newline
Analise da equilibragdo das simulagdes. Fun¢des de distribuigdo radial. {\}newline
Propriedades mecénicas. Flutuacdes. Fungdes de correlacdo. Propriedades {\ }newline
dindmicas. SimulagBes quanticas: integrais de caminho e método de {\ }newline

Carr-Parrinello.

Voltar
Planeamento Experimental (MAT10240M)
Método cientifico e delineamento de experiéncias.

Modelos de andlise de variancia de efeitos fixos e de efeitos aleatérios (simples, multifactoriais e mistos).

1
2
3. Comparagdes muiltiplas.

4. Blocos completos e incompletos. Quadrados latinos.
5. Alternativas nao paramétricas.

6

Modelo de regressdo linear simples e mdltipla (estimacgdo, inferéncia, predicdo, adequabilidade e validagdo de pressupostos).

Diagnéstico

da regressdo para observacdes influentes, outliers, autocorrelacdo e multicolinearidade. Selecdo de modelos.

7. Regressdo n3o linear.
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Voltar
Quimica Organica Avancada (QUI08462M)

PROGRAMA
Aulas Tebricas
MODULO 1

Intermedidrios Reactivos em Quimica Organica

1. Resumo das reaces
2. Radicais

3. Carbocatides

4. Carbenos

5. Carbanides

6. Nitrenos

7. Arinos

MODULO 2

Efeitos Estereoelectrénicos em Quimica Orgénica
1. A teoria das orbitais moleculares de fronteira e reac¢bes Periciclicas.

Reacgdes Electrociclicas, de Cicloadigcdo e Sigmatrépicas.

2. A influéncia de efeitos estereoelectrénicos na estabilidade e formacdo de compostos alifaticos ciclicos.
(a) O efeito anomérico.

(b) Formag&o de anéis e as regras de Baldwin.

MODULO 3

Rearranjos em Quimica Organica

1. Os rearranjos de hidreto e de Wagner-Meerwein.

2. O rearranjo e Pinacol.

3. O rearranjo do acido benzilico.

4. O rearranjo de Favorskii.

5. O rearranjo de Wolff.

6. Os rearranjos de Hofmann, Curtuis, Lossen, Schmidt e Beckman.
7. O rearranjo de Baeyer-Villiger e Dakin.

Nota: Os conhecimentos da matéria dada nesta discPdginasérde Iprofundados pela resoluditinie atxaiziciss £prolf¢hR20d6
aplicagdo.



Voltar

Separacdo e ldentificacdo de Compostos Organicos (QUI08463M)

- Técnicas de separacdo e isolamento de compostos organicos:- Cromatografia em coluna, HPLC e GC.- Fases estacionarias,
sistemas de eluicdo e modos de detec¢do.- Técnicas hifenadas (LC e GC-MS).- Técnicas espectroscépicas e espectrométricas
avancadas para a andlise estrutural de compostos organicos:- Técnicas mono e bidimensionais de espectrometria de RMN
(1H, 13C, DEPT, COSY, HMBC, HMQC, INADEQUATE, NOESY, TOCSY,...).- Espectrometria de RMN de outros niicleos
importantes (15N, 19F, 31P e 29Si).- Espectroscopia de Infravermelho (FT-IR).- Espectrometria de Massa

Voltar

Adsorcdo em Materiais Nanoporosos (QUI08468M)

Componente tedrica

1. Conceitos gerais e terminologia. O papel da adsor¢do em diferentes contextos cientificos e tecnoldgicos. 2. Adsor¢do a partir da
fase gasosa. Mecanismos de adsorcdo. Isotérmicas de adsorcdo. Metodologias experimentais. Modelos e teorias, e sua aplicacdo
na caracterizacio textural. Métodos comparativos. Adsorcdo de moléculas sonda para avaliagdo de acidez. Termodindmica de
adsorcdo. Exemplos de adsor¢do de diferentes gases e vapores em vdrias classes de materiais. 3. Adsorcdo a partir de fase liquida.
Metodologias experimentais. Adsor¢do a partir de solugdes diluidas. Classificacdo e interpretacdo de isotérmicas. Cinética de
adsor¢do. Exemplos de adsor¢do de catibes, solutos organicos e biomoléculas em diferentes materiais.

Componente pratica

Andlise quantitativa de isotérmicas de adsorcdo de nitrogénio, a 77 K, obtidas em materiais diferentes. Os dados serdo fornecidos
no inicio permitindo que os alunos apliquem os métodos e consolidem conceitos a medida que irdo aprendendo nas aulas tedricas.
Determinagdo experimental de isotérmicas de adsor¢do, da fase gasosa e a partir de solugdes aquosas, por materiais preparados
na unidade curricular de Desenvolvimento de Materiais Porosos Avancados.

Voltar

Catalise Homogénea e Heterogénea (QUI08467M)

Aspectos introdutérios de catdlise homogénea e heterogénea. Compostos organometdlicos em catdlise homogénea: conceitos
fundamentais, reacgdes organometalicas e ciclos cataliticos. Catdlise Homogénea na quimica pesada e quimica fina. Estudo de
alguns casos de destaque.

Catélise heterogénea: desactivacdo e preparacdo de catalisadores. Actividade catalitica de materiais porosos. Cinética e
Mecanismos da Catdlise Heterogénea. Introducdo aos Reactores Cataliticos.

Catdlise Assimétrica: aspectos introdutérios e reacgdes importantes. Organocatdlise Assimétrica. Aplicagdo de Enzimas. Catdlise
Assimétrica Heterogénea.
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Voltar

Principios de Quimica Verde (QUI08469M)
Programa

Quimica e Desenvolvimento Sustentavel
Historial e Evolugdo da QV

Os 12 Principios da QV

Alfred Nobel - O ’Iprimeiro Quimico Verde'?

Fabrico industrial e aplicagdes tecnolégicas da NG e os 12 Principios da QV
Casos de sucesso em QV

Métricas da QV.

Ciclo de vida e andlise do ciclo de vida.
Casos de falsa QV

Os segundos 12 Principios da QV
Solventes Verdes em Quimica

Seminarios

Organocatalisadores: Ferramentas Versateis para uma Quimica mais Verde e Sustentdvel - Doutor Pedro Barrulas, HERCULES,
Universidade de Evora

Enzimas em Quimica Verde - Prof2 Paula Robalo | ISEL e Centro de Quimica Estrutural (IST-UNL)
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Voltar

Quimica de Polimeros (QUI08470M)

Andlise histérica e actual da producdo industrial de polimeros por tipo e sector de utilizag3o.

Reciclagem de polimeros.

Conceitos fundamentais como monémero, CRU, cadeias simples e duplos, polimeros e pré-polimeros, bloco duros e moles, e
ligagGes cruzadas, entre outros, com referéncia a polimeros de vinilo, polimeros de vinilideno, poliamidas, aramidas, policarbonato,
Kapton, PEEK, poliesteres, poliesteres insaturados e poliuretanos.

Tipos de estrutura (linear, ramificada, cross-linked, em rede, em pente, escadote e estrela); Dendrimeros; Tipos de polietileno;
Vulcanizacdo e formacgdo de ligagdes transversais por via de ligagdes quimicas ou interaccgdes fisicas; Cross-linkers; Polimerizacdo
em rede; Tipos de copolimero; ABS; Isomeria ptica; Isomeria geométrica; Cristalinidade. Reacgbes de polimerizagdo; Extensio
de polimeriza¢do; Defini¢cGes e determinagdo experimental de massa molar; Polidispersidade.

Mecanismos de polimerizagdo; Polimeriza¢do radicalar; Polimerizacdo catidnica; Polimerizagdo aniénica; Polimerizagdo anidnica
viva; Polimeriza¢do coordenativa; Polimerizagdo Ziegler-Natta; Polimerizacdo metalocénica; Processos de polimerizacdo em bulk,
em solucdo, em dispersdo e em emuls3o.

Flexibilidade e forca de polimeros; Diagramas tensdo-alongamento; Exemplos para termoplasticos, termoendurecidos e elastémeros.
Temperatura vitrea; Determinagdo de Tg e Tm; Estrutura vs. propriedades mecdnicas. Comparagdo de valores de Tg, Tm e
densidade de polimeros diferentes.

Tipos de resina; Propriedades gerais de resinas reticuladas; Resinas fendlicas; Sintese, propriedades e aplicagdes dos tipos Resol
e Novolac; Resinas aminicas - sintese, propriedades e aplicacdes; Férmica; Contraplacado, aglomerado, MDF e OSB; Resinas
epoxidicas - sintese, propriedades e aplicagles; Poliuretanos - sintese, propriedades e aplicacdes; Isocianatos tipos mais comuns,
reaccdes, formacdo de espumas; Resinas acrilicas - sintese, propriedades e aplicagdes; Resinas de poliéster insaturado - sintese,
propriedades e aplicagdes; Tintas; Tintas alquidicas.

Polimeros Naturais; Classes; Materiais Lenhoceluldsicos; Fibras Celuldsicas Naturais; Estrutura de Celulose; Mercerizacao;
Nitrato de celulose; Celuléide; Acetato de Celulose; Eteres de Celulose; Viscose; Celofane; Lyocell; Papel; Composicao; Acido
e Bdsico; Processo Sulfito; Processo Kraft; Amido; Quitina; Quitosana; Lenhina; Processos Hidrolitico e Organosolv; Estrutura
Quimica; Poli(acido lictico) e Poli(4cido glicdlico); Cortica; Estrutura Morfoldgica; Estrutura Quimica, Suberina.

Compésitos; Reforcados com Particulas; Reforcados com Filmes; Reforcados com Fibras; Tipos de Fibra; Fibras de Carbono;
Precursores; Producdo a partir de PAN e de Piche; Microestrutura e Propriedades de FCs de PAN e de Piche; FCs Crescidas da
Fase Vapor (VGCF); Formas de Apresentacdo de Fibras (Rama, Roving, Tow, Feltro, Tecido, Prépreg, SMC e BMC, etc); Tipos
de Compésito de Carbono; CFRP; Compésitos C/C; Compdsitos C/Betdo; Mecanismo de Fractura de Compdsitos. Aplicacoes em
Engenharia Civil.

Elastémeros Vulcanizados; Elastémeros Termoplasticos; Resisténcia a Temperature, Oleos e Reagentes Quimicas; Propriedades
Fisico-Quimicas; Comportamento Elastomérico; Termodinamica’ de Estiramento: Polimerizacdo de Dienos; Borracha Natural
(NR); SBR; Elastémeros Naturais; Nitrilo; Butilo; Neopreno; EPDM; EVA; Viton e outros polimeros fluorinados; Negro de Fumo;
Elastémeros de Silicone; lonémeros; Nafion. Pega Monstros. Silly Putty. Play Doh.

Construcado de Materiais Compésitos & Processamento de Termoplasticos; Processo Manual; Sacos de Vacuo; Spray; Enrolamento;
Pultrusdo; Compressdo; Extrusdo; RTM e Variantes; Sopro; Termoformagem. Mostra de videos.

Apresentacdes e discussdo de trabalhos.
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Voltar

Eletroquimica e Corrosdo (QUI08473M)

Tépicos programaticos:

Relevancia da Eletroquimica no contexto da Sociedade atual: exposicdo e conversacdo acerca de casos comuns e de vanguarda.
Eletroquimica no Seio de Fases Condutoras (Revisio): condutores eletrénicos e idnicos; condu¢do eletrénica em condutores e
semi-condutores; conducdo iénica em solucdes eletroliticas e em sais fundidos.

Eletroquimica na Interface de Fases Condutoras: tipos de interfaces, origem e distribuicdo de carga elétrica na interface das mesmas
e diferenca de potencial interfacial; processos farddicos e faradaicos em interfaces elétrodo/solucdo eletrolitica; termodindmica e
cinética eletrddica.

Técnicas de caracterizagdo eletroquimica, de espécies quimicas e de novos materiais, de processos interfaciais ou nio-interfaciais, e
de dispositivos eletroquimicos (e.g. baterias, supercondensadores e sensores): a voltametria ciclica, a espetroscopia de impedéancia
eletroquimica, a cronoamperometria, a cronopotenciometria e outras técnicas hibridas.

Conversdo/Armazenamento Eletroquimico de Energia Elétrica: principio de funcionamento, constituicdo, tipos, caracteristicas e
especificagdes elétricas de células eletroquimicas primérias, secundarias e de combustivel e de supercondensadores.

Eletrossintese e modificacdo eletroquimica: produgdo e transformacdo eletrolitica de substancias inorganicas e organicas com
interesse industrial e de novos materiais com propriedades multifuncionais e biomiméticas.

Eletrometalurgia: técnicas eletroquimicas de produ¢do de metais, de acabamento metdlico e de processamento metilico.
Processos eletroquimicos de tratamento, de reciclagem e de purificagdo de substdncias e materiais, valiosos ou nocivos: exploragio
de casos importantes.

Corrosdo: importancia do fenémeno em vdrios materiais, com particular relevo nos metdlicos; corrosdo quimica versus cor-
rosdo eletroquimica; conceitos fundamentais; a corrosdo eletroquimica de metais e de ligas em meios aquosos, sua natureza,
aspetos termodinamicos e cinéticos, tipos, formas, testes e métodos de avaliacdo e medidas de prevencdo e controlo.

Leituras recomendadas:

1 - Bibliografia de base:

Allen J. Bard, Larry R. Faulkner, Electrochemical Methods: Fundamentals and Applications, 2nd Ed., John Wiley & Sons, New
York, 2001.

D. Pletcher, F.C. Walsh, Industrial Electrochemistry, 2nd Ed., Kluwer, New York, 1990.

A.M.O. Brett, C.M.A. Brett, Electroquimica Principios, Métodos e Aplicacdes, Livraria Almedina, Coimbra, 1996.

G. Kreysa, Ken-ichiro Ota, R.F. Savinell (Eds.), Encyclopedia of Applied Electrochemistry, Springer, New York, 2014.

Pierre R. Roberge, Corrosion Engineering: Principles and Practice, McGraw-Hill, New York, 2008.

A. Groysman, Corrosion for Everybody, Springer, Dordretch, 2010.

V. Cicek, Corrosion Engineering, Scrivener Publishing - Wiley, Beverly, MA (USA), 2014.

2 - Outros elementos bibliograficos
- Material das aulas, disponibilizado no Moodle.

- Livros e artigos de jornais cientificos, que os alunos pesquisardo com a orientacdo do docente sempre que se justifi-
que.

Voltar

Materiais Avancados de Carbono (QUI08471M)

Programa resumido:

1: Apresentacdo. 2: Estrutura. 3: Reatividade. 4: Precursores. 5: Caracterizacdo Textural. 6: Caracterizacdo Quimica. 7: Negro
de Fumo. 8: Carvao Ativado. 9: Membranas e Peneiros Moleculares de Carbono. 10: Fibras e Compésitos de Carbono. 11:
Carbono em Metalurgia. 12: Fulerenos, Nanotubos e Grafeno. 13: Carbono em Eletroquimica e Catdlise. 14: Diamante.

O programa téorico é complementado por um pequeno projeto laboratorial realizado num bloco no meio do semestre e por aulas
de problemas.
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Voltar

Quimica Tecnolégica (QUI12187M)

Producdo de bens em quimica. No¢do de commodity e especialidade. Exemplos de alguns processos
quimicos de producdo de moléculas: base para explicitacdo de conceitos. O processo quimico e sua
representacdo. Balangos de massa e energia. Aplicagdes. Etapas do processo. Reactor: tipos de
reactores. Balancos e dimensionamento. Operac8es unitdrias. Permutadores de calor. Processos de
separacdo. Os processos de separacdo mais comuns e sua descricdo. Destilacdo e extraccdo liquidoliquido:
funcionamento e design. Optimizacdo e qualidade. Controlo de qualidade de processo e produto.

Voltar

Materiais Orgénicos e Organometalicos Funcionais (QUI08476M)

Conceitos bdasicos de materiais moleculares funcionais: perspectiva dos compostos orgénicos e organometdlicos. Métodos de
sintese de materiais organicos e organometdlicos funcionais. Descricdo de materiais orgénicos e organometalicos para aplicagao
em quimica, fisica e biologia/medicina. Sensores quimicos: compostos macrociclicos, fullerenos, poliméricos e supramoleculares.
Aplicacdo em fisica: condutores e comutadores moleculares, LEDs, cristais liquidos, materiais luminescentes, materiais moleculares
optoelectrénicos ndo lineares, materiais fotocrémicos, materiais para painéis solares, sistemas fotovoltaicos e gravagdo Optica,
etc..). Aplicagdo em biologia e medicina: sensores, ligagdo a ADN, agentes anti-tumorais, combate a doengas degenerativas, etc.).
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Voltar
Quimica Medicinal (QUI08474M)
PROGRAMA TEORICO

Parte A

1.1. Introdugdo a Quimica Medicinal, sua importancia e perspetiva histérica.

1.2. Classificagdo dos farmacos. Nomenclatura dos farmacos.

1.3. Ciclo geral dos fairmacos no organismo; vias de administra¢gdo. Farmacocinética: Absor¢do, Distribuicdo, Metabolismo e
Eliminagdo dos farmacos; pré-farmacos.

1.4. O mecanismo molecular da agdo dos firmacos. Recetores.

1.5. Rela¢Ges qualitativas e quantitativas estrutura-atividade: SAR, QSAR, 3DQSAR.

1.6. Principais fontes de obten¢3o de farmacos. Métodos de procura, descoberta e isolamento de novos farmacos; desenvolvimento
e producdo de novos farmacos.

1.7. Estudo de alguns farmacos: estruturas quimicas, métodos de obtencdo, mecanismos de agdo, relacdo estrutura-atividade,
farmacodinamica, farmacocinética e aplica¢des.

2. Parte B

2.1. As origens das biomoléculas.

2.2. Nucleétidos e dcidos nucleicos; func¢des, incluindo nucledtidos ndo envolvidos na transferéncia genética.

2.3. A biossintese, a quimica e a fun¢do da Coenzima A (CoA-SH).

2.4. Aminodacidos, péptidos e proteinas. Mecanismos de catdlise enzimatica do ponto de vista quimico. Catdlise especifica e geral;
funcdo de alguns enzimas especificos, mecanismo de inibicdo de enzimas. Sintese de péptidos.

2.5. Introdu¢do aos glicidos; biossintese, quimica e reatividade.

PROGRAMA PRATICO

Trabalho pratico n2 1 - Sintese do Paracetamol.
Trabalho pratico n® 2 - Sintese da Benzocaina.

Trabalho pratico n® 3 - Extrac3o e Sintese do Acido Acetilsalicilico.
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Voltar

Sintese Organica Avancada (QUI08475M)
MODULO 1

Métodos de Sintese Organica

Estratégias e planeamento de sintese

Métodos sintéticos para a formagao de ligacdes C-C.

Métodos sintéticos para a formacao de ligacdes C=C.

Métodos sintéticos para a oxidac3o.

Métodos sintéticos para a reducao.

Introducdo ao uso de grupos protetores.

Analise retrosinética.

Estudos de caso. A sintese de: Progesterona (W.S. Johnson), Periplanona B (S.L. Schreiber), ICl D1542 (inibidor
tromboxane A2).

NGO AW

MODULO 2

Introducdo a Sintese Estereosselectiva

1. Compostos quirais, o centro estereogénico, quiralidade central, quiralidade axial e quiralidade planar.

2. Compostos quirais importantes.

3. Reacgdes estereoespecificas e estereosselectivas, exemplos. Adi¢do nucledfila a grupos carbonilos, a regra de Cram, a

regra de Felkin-Ahn, controlo por quelagdo. Faces enantiotépicas e diastereotdpicas, Ataque por face-Re e por face-Si. O excesso
enantiémerico (ee) e excesso diastereomérico (de).

4. Sintese Estereosselectiva.

1) O ‘Chiral pool’

2) Sintese Assimétrica

a) reagentes quirais

b) auxiliares quirais

c) catalisadores quirais

ota: Os conhecimentos da matéria dada nesta disciplina serdo aprofundados pela resolugdo de exercicios/problemas de aplicagdo.

(
(
(
(
(

Voltar

Propriedades Fisico-Quimicas e Tecnologia (QU112188M)

Previsdo, estimativa e correlacdo de propriedades. Importancia tecnoldgica de propriedades fisicoquimicas.
Densidades de fluidos. Equacdes de estado. Segundos coeficientes de virial e forcas

intermoleculares. Estimativa de densidades. Pressoes de vapor de liquidos e sélidos e entalpias de
vaporizag¢ao e sublimagdo. Interpretacdo molecular. Equilibrio liquido-vapor de misturas. Célculo e
estimativa de coeficientes de actividade. Solubilidades de gases em liquidos. Viscosidade. Viscosimetros
e reémetros. Fundamento tedrico do cdlculo de viscosidades e estimativa. Condutividade térmica.
Coeficientes de difusdo: principios e aplicacdes. Capacidade calorifica e tensdo superficial. Propriedades
e aplicacdo tecnolégica. Fluidos supercriticos: extraccao e meio reaccional. Micronizagdo. Aplicacoes de
compostos fluorados e liquidos idnicos. EmulsGes e bolhas de gases respiratérios. Anestesia gasosa.
Modulagdo de fluidez. Permeagdo transmembranar.
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Voltar

Materiais para Eletrénica e Otica (QUI08478M)

Materiais com propriedades eléctricas e magnéticas importantes em aplica¢des tecnoldgicas.

Supercondutores de alta temperatura: estado da arte. Condutores idnicos; as pilhas de combustivel: eléctrodos e electrdlitos.
Aplicacdes de materiais dieléctricos. Nanomateriais: efeito "nano" nas propriedades dos compostos tradicionais e aplicagbes em
estudo.

Materiais usados na conversdo de energia solar, incluindo materiais com actividade fotoelectroquimica e fotocatalitica.

Quimica e tecnologia dos materiais para optoelectrénica e fotdnica. Estado da arte. Dispositivos e materiais para optoelectrdnica.
Cristais liquidos. Fotocondutores. Materiais luminescentes. Propriedades dpticas ndo lineares. Transmissdo de dados. Gravagdo
Optica-magnética.

Voltar

Quimica Quantica (QUI08480M)

Revisbes de mecadnica quantica. Postulados da mecanica quantica. Teoria de perturba¢des independente do tempo. O dtomo
de hidrogénio. O atomo de hélio. Determinantes de Slater. O método de Hartree-Fock. O teorema de Koopman. Correlagio
electrénica. O spin electrénico e o Principio de Pauli. Os dtomos polielectrénicos. Moléculas diatémicas homonucleares. Métodos
ab-initio e teoria do funcional de densidade.

Voltar

Quimica Forense B (QUI12189M)

Introdugdo a ciéncia forense e aos procedimentos de investigacdo criminal.
Funcionamento de um laboratédrio forense.

Métodos analiticos em quimica forense.

Andlise de cenas de crime.

Manuseamento de evidéncias fisicas.

A quimica da recolha de impressoes digitais.

A quimica do tratamento de fibras e analise forense de fibras e cabelos.
Andlise de drogas de abuso e seus metabolitos, métodos presuntivos e conclusivos.
Venenos mais usados em crimes, meios de acgcdo e sua anilise.

Métodos espectroscépicos de andlise de tintas e plasticos.

Sistemas inorgdnicos como meios de prova, vidro e solo.

Aplicacdo de métodos quimicos na anélise de vestigios biolégicos.
Examinacdo de documentos.

Caracterizagdo da mistura de hidrocarbonetos em fogos e incéndios.
Como descobrir quem disparou e que arma foi usada no crime.

Voltar

Seminario (QUI12186M)

A unidade curricular contempla duas componentes distintas mas complementares. Por um lado, os
estudantes dever3do assistir a palestras, tendo posteriormente de elaborar individualmente um resumo
escrito. Os temas das palestras ndo s3o fixos, e alguns exemplos de palestras convidadas em edicGes
anteriores foram: “Molybdenum (V1) oxo complexes: versatile catalysts for olefin epoxidation”, “Highly
active hydroformylation catalysts: development, performance and immobilisation”, “Mag(net)ic Molecules:
Synthesis and Application”, “Development and Applications of Biomaterials” e “Silicatos e MOF
microporosos e fotoluminescentes” .

Por outro lado, a outra componente da unidade curricular consiste na elaboragdo de um trabalho
individual sobre um tema a estabelecer nas primeiras aulas por proposta dos docentes e/ou estudantes e
que poderd estar relacionado com o tema da dissertagdo. Cada estudante apresentard o seu trabalho em
formato Powerpoint, a que se seguird um periodo de discussdo.
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