Escola:
Grau:
Curso:

Plano de Estudos

Instituto de Investigacdo e Formacao Avancada
Programa de Doutoramento
Quimica (céd. 727)

1.2 Ano - 1.2 Semestre

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracao Horas
Semindrio de Quimica | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13575D
Grupo de Optativas de Competéncias Transversais
Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas

Epistemologia da Ciéncia Filosofia 3 Semestral | 78
FIL13966D

Técnicas de expressdo e comunicagao Ciéncias da | 3 Semestral | 78
VIS13967D Educagdo Design

Linguistica

Ciéncia Aberta e estratégias de comunicagdo e dis- | Design Histéria In- | 3 Semestral | 78
HIS13970D | seminacdo formdtica

Escrita académica em inglés | Linguistica 3 Semestral | 78
LLT13973D

Escrita académica em inglés Il Linguistica 3 Semestral | 78
LLT13974D

Gestdo Pessoal de Carreira Psicologia 3 Semestral | 78
PS113968D

Introdugdo ao LaTeX Informatica 3 Semestral | 78
INF13969D

Planeamento e Gestdo de Projetos Gestdo 3 Semestral | 78
GES13975D

Fundamentos de andlise de dados em ambiente R Matematica 6 Semestral | 156
MAT14055D

Etica e Investigacdo Filosofia 3 Semestral | 78
FIL13971D

Start-up PhD Gestdo 3 Semestral | 78
GES14077D

Ferramentas Matemdaticas em Ambiente Python Informdtica Ma- | 6 Semestral | 156
MAT15034D tematica

Histdria das Ciéncias Fisica Histéria 3 Semestral | 78
FIS15035D

Introdugdo aos sistemas automadticos de referen- | Histdria 3 Semestral | 78
HIS15036D | ciagdo bibliografica

Emog¢des em contextos de aprendizagem Psicologia 3 Semestral | 78
PSI15037D
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1.2 Ano - 1.2 Semestre

Cadigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracao Horas
Optativas
Cédigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo Horas
Sintese e Propriedades de Materiais Nanoporosos Quimica 6 Semestral | 156
QUI13579D
Metodologias de Caracterizacdo de Sélidos e Su- | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13580D | perficies
Métodos Avangados em Sintese Organica Quimica 6 Semestral | 156
QUI13581D
Mecanismos e Determinacdo de Estrutura em | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13582D | Quimica Organica
Métodos Avancados em Quimica Computacional Quimica 6 Semestral | 156
QUI13583D
Técnicas Avancadas de Andlise e Técnicas Hifenadas | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13584D
Técnicas de Microandlise e Andlise In-Situ Quimica 6 Semestral | 156
QUI13585D
Optativa livre
Tese

1.2 Ano - 2.2 Semestre

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracao Horas

Seminario de Quimica Il Quimica 6 Semestral | 156
QUI13576D
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1.2 Ano - 2.2 Semestre

Cadigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracao Horas
Grupo de Optativas de Competéncias Transversais
Cédigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracdo | Horas

Epistemologia da Ciéncia Filosofia 3 Semestral | 78
FIL13966D

Técnicas de expressdo e comunicagdo Ciéncias da | 3 Semestral | 78
VIS13967D Educagdo Design

Linguistica

Ciéncia Aberta e estratégias de comunicacdo e dis- | Design HistériaIn- | 3 Semestral | 78
HIS13970D | seminag3o formatica

Escrita académica em inglés | Linguistica 3 Semestral | 78
LLT13973D

Escrita académica em inglés Il Linguistica 3 Semestral | 78
LLT13974D

Gestao Pessoal de Carreira Psicologia 3 Semestral | 78
PS113968D

Introducdo ao LaTeX Informatica 3 Semestral | 78
INF13969D

Planeamento e Gest3o de Projetos Gestdo 3 Semestral | 78
GES13975D

Fundamentos de andlise de dados em ambiente R Matematica 6 Semestral | 156
MAT14055D

Etica e Investigacdo Filosofia 3 Semestral | 78
FIL13971D

Start-up PhD Gestdo 3 Semestral | 78
GES14077D

Ferramentas Matemdticas em Ambiente Python Informdtica Ma- | 6 Semestral | 156
MAT15034D tematica

Histdria das Ciéncias Fisica Histéria 3 Semestral | 78
FIS15035D

Introdugcdo aos sistemas automaticos de referen- | Histdria 3 Semestral | 78
HIS15036D | ciag¢do bibliografica

Emog¢des em contextos de aprendizagem Psicologia 3 Semestral | 78
PSI15037D

Optativas
Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duracao Horas

Sintese e Propriedades de Materiais Nanoporosos Quimica 6 Semestral | 156
QUI13579D

Metodologias de Caracterizagdo de Sélidos e Su- | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13580D | perficies

Métodos Avangados em Sintese Organica Quimica 6 Semestral | 156
QUI13581D

Mecanismos e Determinagdo de Estrutura em | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13582D | Quimica Organica

Métodos Avancados em Quimica Computacional Quimica 6 Semestral | 156
QUI13583D

Técnicas Avancadas de Anélise e Técnicas Hifenadas | Quimica 6 Semestral | 156
QUI13584D

Técnicas de Microandlise e Andlise In-Situ Quimica 6 Semestral | 156
QUI13585D

Optativa livre

Tese
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2.2 Ano - 3.2 Semestre

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas
Semindrio de Quimica Il Quimica 3 Anual 78
QUI13577D
Tese

2.2 Ano - 4.2 Semestre
Cadigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracdo Horas
Tese

3.2 Ano - 5.2 Semestre

Cadigo Nome Area Cientifica ECTS | Duragdo | Horas
Semindrio de Quimica IV Quimica 3 Anual 78
QUI13578D
Tese

3.2 Ano - 6.2 Semestre

Codigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracao Horas
Tese

4.2 Ano - 7.2 Semestre
Cadigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duracdo Horas
Tese

4.2 Ano - 8.2 Semestre

Cédigo | Nome | Area Cientifica | ECTS | Duragéo Horas
Tese

Condigoes para obtencao do Grau:
Para conclusdo do curso (componente curricular) é necessdrio a aprovagdo (através de avaliagdo ou creditagdo) das seguintes unidades curriculares:
1.2 Ano
1 UC obrigatéria num total de 6 ECTS no 12 semestre
1 UC obrigatéria num total de 6 ECTS no 22 semestre
UC optativas livres - Competéncias transversais num total de 12 ECTS

UC optativas do grupo de optativas num total de 12 ECTS
2.2 Ano

1 UC obrigatéria num total de 3 ECTS

3.2 Ano

1 UC obrigatéria num total de 3 ECTS

Para obtencdo do grau, & necessario também a aprovacio na Tese com um total de 108 ECTS decorrente no 1.2, 2.2, 3.2 e 4.2 Ano

Conteudos Programaticos
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Voltar

Seminario de Quimica | (QUI13575D)

O tema a abordar por cada estudante n3o é fixo e carece da aprovacdo prévia do jdri da unidade curricular. Deverd estar
relacionado com o tema de tese do estudante e deverad ser relevante tendo em conta os objetivos e as competéncias que se
pretende aprofundar no Programa de Doutoramento em Quimica. A monografia deverd incluir os principios da técnica, resultados
obtidos pelo estudante e andlise e discuss3o realizadas pelo estudante. Poderd também incluir resultados recolhidos de publicacdes
que exemplifiquem aplicacGes da técnica. Os estudantes s3o incentivados também a assistir a palestras.

Voltar

Epistemologia da Ciéncia (FIL13966D)

1.A Epistemologia contemporénea e as contribui¢cGes da Histéria e Filosofia da Ciéncia, Estudos da Ciéncia e Tecnologia.

2.A Revolugio Cientifica e suas repercussdes. A unidade de conhecimento e a organizagdo das disciplinas. O problema da
demarcagdo: ciéncia e senso comum, religido, arte e poder.

3.Crencas, metodologias, verdades cientificas e justificacdo. As virtudes epistemoldgicas. Ciéncia normal, controvérsias e inovacao.
4 A veracidade cientifica: as dimensdes légico-formal, empirica e hermenéutica. Praticas e “zonas de negociacdo”. A ldgica da
descoberta e da justificacdo. Personae, objectivacdo e ontologias.

5. Epistemologias especiais: as epistemologias das ciéncias sociais, das ciéncias da vida, das engenharia e tecnologias, das artes.
Interdisciplinaridade, multidisciplinaridade e transdisciplinaridade.

6. A dindmica das comunidades cientificas e os desafios da globalizacdo da ciéncia: problemas de cultura, funcionamento e ética
cientifica.

Voltar

Técnicas de expressdo e comunicacdo (VIS13967D)

1. Comunicagio:

- conceitos gerais

canais, codigos, significados e contextos

- ruido e facilitadores de comunicacdo

- o estilo

- comunicac3o verbal e n3o verbal

- comunicac¢3do oral e escrita

2. Comunicagdo e expressdo escrita:

- diferentes tipos de redacdo: formal, informal, académica, literdria, jornalistica, técnica, publicitdria; redes sociais
- subjetividade vs objetividade

- técnicas de escrita em linguagem clara

- tipografia, layout e grafismos

- textos n3o formais de comunicac3o de ciéncia

- 0 comunicado de imprensa

- a escrita de emails

- a escrita em redes sociais

3. Comunicacdo e expressao oral:

- diferentes tipos de comunica¢do oral: informativa e persuasiva
- prepara¢ao de uma apresentac¢ao oral

- técnicas para enfrentar, cativar e persuadir a audiéncia

a importancia do storytelling

- o0 tom de voz

- a comunicagao nao verbal

suportes visuais a comunicagdo oral — design da informacgdo
- entrevistas e conferéncias de imprensa

o debate: a arte de discordar e argumenta
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Voltar

Ciéncia Aberta e estratégias de comunicacdo e disseminacdo (HIS13970D)
1.Conceitos e no¢coes fundamentais da Ciéncia Aberta e cidada e respetivos contextos de aparecimento.
2.Como publicar?

2.1.0s virios tipos de textos cientificos e as dreas disciplinares.

2.2.A arbitragem cientifica.

2.3.As publica¢Bes indexadas e os fatores de impacto.

2.4.0 indice-h.

3.0s problemas da abertura e partilha dados: da Etica 3 inteligibilidade dos dados.
3.1.Direitos de Autor e licengas creative commons. Os links permanentes. As patentes.
3.2.0s metadados.

3.3.0s repositdrios institucionais.

4 Exigéncias dos dados abertos e partilhdveis: do plano de gestdo a preservacdo
5.Interoperabilidade.

6.Representacdo e Recuperacdo de Informacdo.

7.Seguranga dos dados.

8.Estratégias de comunicagdo de ciéncia

8.1.A histéria da comunicagdo de ciéncia e os desafios de hoje.

8.2.Como estimular o prazer intelectual associado ao pensamento critico e cientifico?
8.3.Estratégias para atrair e construir audiéncias: design emocional.

Voltar

Escrita académica em inglés | (LLT13973D)

Unidade 1. O processo de escrita: (a) a finalidade, tipos e caracteristicas da escrita académica; (b) tipos de textos académicos;
(c) o desenvolvimento de abordagens de leitura critica; (d) planeamento e brainstorming; pontos-chave e tomada de notas; (e)
parafraseando e resumindo; (f) referéncias e revisdo; (g) reescrita e revisio.

Unidade 2. Elementos da escrita: (a) argumento e discuss3o; (b) causa e efeito; (c) coesdo; (d) comparagdo; (e) exemplos; (f)
generalizagdo.

Voltar

Escrita académica em inglés 11 (LLT13974D)

Unidade 1. Rigor da redag¢do: (a) vocabuldrio académico; (b) conjungdes, substantivos e adjetivos, preposicdes; (c) pontuacio;
(d) verbos: passivo, referencial, tempo.

Unidade 2. Modelos de redagdo: (a) relatdrios, estudos de caso e revisdes de literatura; (b) design e relatério de pesquisas; (c)
ensaios; (d) a tese de doutoramento.

Voltar

Gestdo Pessoal de Carreira (PS113968D)

1. Trabalho e carreira

1.1. A natureza mutante do trabalho em sociedades globalizadas

1.2. A importancia da gestao pessoal da carreira na sociedade globalizada
1.3. Modelos e praticas de gestdo pessoal de carreira

2. O desenvolvimento de competéncias pessoais de gestdo de carreira
2.1. A minha carreira

2.2. ldentidade

2.3. Recursos de adaptabilidade na carreira

2.4. Barreiras e apoios na gestdo pessoal de carreira

2.5. A implementa¢do de estratégias de gestao pessoal de carreira

3. A investigacdo no ambito da gestdo pessoal de carreira
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Voltar

Introducdo ao LaTeX (INF13969D)

1. Organizacido de Documentos: DivisGes de um documento, Listas.
Documentos Comuns: Apresentacdes, Tabelas e Figuras.

PublicacGes Académicas: Acrénimos, Bibliografias e Referéncias.

Monografias e Livros: Documentos multi-ficheiros.

Tépicos Avancados: Expressdes Matematicas, Hiperligagdes, indices, Graficos.

ok w

Voltar

Planeamento e Gestdo de Projetos (GES13975D)

Planeamento, programacgao e controlo de projetos

Programacao de projetos com duragdes deterministicas

Programacao de projetos com duragdes estocasticas

Planeamento e gestao financeira de projetos

Apresentacdo, resolucdo e discussdo de exemplos de projetos de investigacao

Gk wN =

Voltar

Fundamentos de andlise de dados em ambiente R (MAT14055D)
1. Introducdo a linguagem R

i. Instalagcdo do R, do R Studio e de bibliotecas

ii. Uso do R como calculadora: operagdes matematicas e ldgicas

iii. Armazenamento de dados: varidveis, vetores, matrizes e listas

iv. Classes de objetos e conversdo de objetos em diferentes classes

v. Importacdo, exportagao e armazenamento de dados

vi. Manipulagdo de dados: filtros, selecdes, renomeagdes, agrupamentos, ordenagdes, etc.
vii. Operador Pipe

2. Visualizag3o gréfica de dados: categdricos e quantitativos discretos e continuos
i. Graficos extaticos

ii. Graficos dindmicos

iii. Gravagdo de graficos em diversos formatos

3. Medidas resumo

i. Localizacdo

ii. Dispersao

iii. Forma

iv. Associacao

4. Testes de hipdteses

i. Paramétricos

ii. N3o-paramétricos
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Voltar

Etica e Investigacdo (FIL13971D)

. INTRODUGAO - O LUGAR DO QUESTIONAMENTO ETICO NA INVESTIGAGCAO CIENTIFICA E TECNOLOGICA
I. 1. Investigacdo e Ciéncia

I. 2. Ciéncia, Técnica e Tecnologia

I. 3. Desenvolvimento tecnoldgico e Etica

Il. CONCEITOS, VALORES E PRINCIPIOS ETICOS NA INVESTIGACAO

Il. 1. A salvaguarda dos direitos humanos na regulagdo ética da investigacio

[1. 2. O patriménio comum de obrigacGes dos profissionais da informagdo e dos investigadores
[1. 3. Os critérios da Liberdade e da Responsabilidade na investigacdo

Il. LICITUDE E LEGALIDADE NOS PROJECTOS DE INVESTIGACAO

1. 1. Questdes de autoria — os direitos e os deveres de quem investiga

I11I. 2. Comissdes de Etica, cédigos ou cartas de conduta e decisdo pessoal

I1l. 3. Era Digital e integridade na investigacao

Voltar

Start-up PhD (GES14077D)

I. Navegar no mar dos Empreendedores: por que razdo ha start-ups que falham e outras que tém sucesso?
e O que é um empreendedor e de que é feito o empreendedorismo?

e Personalidade empreendedora, capacidades empreendedoras e equipas de empreendedorismo.

e O poder da inovacdo e ingredientes para se inovar.

e Empreendedorismo e sentido critico — identificar as préprias fraquezas e ameacas através da andlise SWOT.
[1. Design de uma Proposta de Valor

e A validag3o de necessidades.

e Como suprimir os problemas de um publico-alvo?

e A conceptualizagdo de uma solug¢do/protétipo.

e Testar e obter feedback.

[1l. Minimum Viable Product (MVP): do compromisso de funcionalidades a prototipagem rapida

IV. Lean start-up: um modelo integrado

e Da estratégia empresarial ao modelo de negdcio: um roadmap para o futuro.

e O poder da comunicagdo empresarial.

V. Propriedade intelectual e Protecdo da Inovacao

VI. Fontes de Financiamento: das rondas de investimento ao crowdfunding

Voltar

Ferramentas Matematicas em Ambiente Python (MAT15034D)

1. Introdugdo ao software SageMath. Instalac3o.

2. SageMath como calculadora: primeiros célculos, fun¢des elementares, varidveis em Python, varidveis simbdlicas, primeiros
graficos.

3. Representacdo de niimeros em ponto flutuante: propriedades, arredondamentos.

4. Programacio e estrutura de dados: algoritmos (ciclos, condi¢Bes e fun¢des), listas e outras estruturas de dados.

5. Andlise: expressGes simbdlicas e simplificagdes, funcdes matemdticas usuais, resolu¢do explicita de equagdes. Somatdrios,
limites, sucessoes, séries, derivadas e integrais. Resolucdo de equagles diferenciais.

6. Algebra linear: vetores e matrizes, computacio vetorial e matricial, resolucdo de sistemas lineares, computacdo de valores e
vetores préprios, decomposicdo de matrizes.

7. Graficos: representacdo grafica de fungbes, curvas paramétricas, curvas em coordenadas polares, curvas definidas implicita-
mente, representacdo de dados discretos, representacdo da solu¢do de equacdes diferenciais.
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Voltar
Histéria das Ciéncias (FIS15035D)

Pluralidade de abordagens na histéria e na filosofia das ciéncias e seu interesse para a pedagogia e a formacdo integral e

humanistica.

Cosmovis3o aristotélica.

Navegacles e as pré-condigdes da Revolugdo Cientifica.

Revolugdo Cientifica: de Copérnico a Newton.

Kant e a teoria do conhecimento.

Lavoisier: a Quimica e a respiracdo dos animais.

Cosmovisdo Laplaciana e o desenvolvimento da Termodindmica.

A consiliéncia de inducoes.

O transformismo biolégico e o modelo antropolégico.

A ultrapassagem do mecanicismo, histéria e epistemologia.

Quanta, relatividade: ultrapassagem do paradigma cldssico.

O lugar da histéria da ciéncia.

O homo faber e o valor educativo da histéria das ciéncias.
Institucionalizagdo da HFC: criagdo de revistas e organiza¢do de congressos da area.
A estrutura modular da teoria cientifica.

a tecnociéncia contemporanea.

A cultura material (laboratérios, instrumentos, cole¢des de histéria natural).
A circulagdo do conhecimento.

A ciéncia e os valores. Ciéncia e género.

Voltar

Introducdo aos sistemas automaticos de referenciacao bibliografica (HIS15036D)
Introducao

1. Instalacdo do software

2. A importéncia do controlo da bibliografia e as dificuldades em fazé-lo

3. Os principais formatos de textos usados no mundo universitério.

4. O Zotero no contexto dos sistemas de gestdo automatica de referéncias bibliograficas
5. Bibliotecas da Universidade, bases de dados disponiveis e a Web of Knowledge
Parte | — Usar o Zotero para criar a minha biblioteca:

1. Reunir bibliografia com o Zotero

2. A organizagdo da biblioteca

3. Exploracdo da leitura

4. Pesquisas no interior da biblioteca

Parte Il — Ler com o Zotero

Parte Ill - Usar o Zotero para redigir textos académicos

1. Fazer as notas

2. Estilos:

3. Produzir automaticamente a bibliografia final e alterd-la

Parte IV — Partilhar com o Zotero

1. Enviar referéncias bibliograficas

2. Criar grupos e partilhar uma biblioteca

Voltar

Emocdes em contextos de aprendizagem (PSI115037D)

1- Modelos e teorias explicativas sobre a relacdo entre a emogao e a cogni¢ao.
2- Emogdes e sentimentos nas experiéncias de aprendizagem

3- Regulagcdo emocional em contextos de aprendizagem
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Voltar

Sintese e Propriedades de Materiais Nanoporosos (QUI13579D)

Componente tedrica

Definicdes e principios gerais. Principais materiais nanoporosos e sua relevancia em contextos cientificos e tecnolégicos. Método
sol-gel. Estrutura porosa, fundamentos de métodos de preparagdo e influéncia das condi¢bes na porosidade de materiais,
nomeadamente: aerogéis; carvles ativados, super-ativados, peneiros moleculares; zedlitos e zedtipos; argilas e argilas com
pilares; silicas, metalossilicatos e materiais de carbono mesoporosos ordenados; materiais hibridos inorganicos-organicos; materiais
compdsitos porosos. Modificagdo e funcionalizagdo, para controlo das propriedades dos materiais. Regeneracdo, importancia e
métodos, de materiais nanoporosos.

Componente pratica
Preparacdo de materiais nanoporosos de varios tipos em diferentes condicdes e por diferentes métodos. Estes materiais sio
caracterizados na unidade curricular de Metodologias de Caracterizacdo de Sélidos e Superficies.

Voltar

Metodologias de Caracterizacdo de Sélidos e Superficies (QUI13580D)

Componente tedrica

Teoria, sistemas e equipamento de vacuo. Metodologias de adsor¢do. Picnometria de hélio. Porosimetria de merctrio. Grupos
funcionais, insaturacdo coordenativa, hidroxilagdo, acidez de Brgnsted e de Lewis. Ponto isoelétrico e ponto de carga zero.
Métodos ndo instrumentais para quantificagdo de centros superficiais.  Microscopias (SEM, TEM, AFM, SFM). Técnicas
envolvendo raios X (XRD, XRF, EDS, XANES, EXAFS, XPS, SAXS). Espectroscopias vibracionais (FTIR, Raman) e NMR.
Anilise térmica (TGA, DTG, TPD, DTA, DSC e STA).

Componente pratica
Caracterizacdo por diferentes técnicas de materiais preparados na unidade curricular de Sintese e Propriedades de Materiais
Nanoporosos.

Voltar

Métodos Avancados em Sintese Organica (QUI13581D)

Sintese orientada para a molécula-alvo para a diversidade.

Métodos cataliticos modernos, métodos quimiocataliticos e biocataliticos, organocatédlise e procedimentos de acoplamento
baseados em metais.

Anilise retrossintética avancada.

Sintese do heterociclos.

Tecnologias facilitadoras modernas; solventes alternativos, processos de fluxo continuo, sintese assistida por microondas.

Sintese baseada em radicais (fotocatélise).

Sintese de APIs em escala industrial; abordagem ao aumento de escala. Equipamento, pureza e controle em diferentes estagios
de sintese em nivel industrial. Separacdo e purificacdo de produtos.

Voltar

Mecanismos e Determinacao de Estrutura em Quimica Organica (QUI13582D)

Dar conhecimentos sobre assuntos importantes referente a reatividade de compostos orgdnicos, como por exemplo, rea¢des
periciclicas avangadas, mecanismos e a sua determinac3o, relagdes de atividade-estrutura quantitativas (QSAR) e a estabilidade e
a reatividade de compostos ciclicos.

Dar conhecimentos sobre as varias técnicas espectroscépicas e espectrométricas para a analise estrutural de compostos organicos.

RMN 2D (COSY, HMBC, HMQC, INADEQUATE, NOESY, TOCSY,...).
RMN de outros niicleos importantes (15N, 19F, 31P e 29Si).

Espetrometria de massa — anélise de padrdes de decomposicdo de varios compostos organicos.

Pagina 10 de 12 Ultima atualizagio em 13/02/2025



Voltar

Métodos Avancados em Quimica Computacional (QUI13583D)

Quimica Quantica: Métodos de Hiickel, semi-empiricos e ab initio. Teoria do funcional de densidade.

Dindmica Quéantica: Evolucdo temporal de um sistema quantico. Teoria do funcional de densidade dependente do tempo.
Transicoes eletrdnicas.

Simula¢do molecular: Dindmica molecular. Simulagdes nos ensembles micro-canénico, candnico (termdstatos de Nosé-Hoover e de
Berendsen) e isobdrico (bardstatos de Berendsen e de Parrinello-Rahman). Restri¢des de geometria. Monte Carlo de Metropolis.
Ensemble canénico, isotérmico-isobarico, grande candnico e de Gibbs. Amostragens ndo-Boltzmanneanas. Teoria de perturbagao
termodindmica. Método de integracao termodindmica. Determinagdo de energias livres.

Sistemas Inteligentes: Conhecimento e Representacdo do Conhecimento; Raciocinio; Grau de Confianca e Qualidade da Informac3o.
Métodos e Técnicas. Aplicagdes a Area da Quimica. Experimentacao in silico.

Voltar

Técnicas Avancadas de Andlise e Técnicas Hifenadas (QUI13584D)

Preparacdo de amostra e andlise cromatografica

Métodos de concentragdo de analitos em diferentes tipos de amostra. Revisdo dos métodos cromatograficos. Desenvolvimentos
recentes: cromatografia liquida a alta temperatura, novas colunas, UHPLC ecromatografia multidimencional. Detectores de
massa, modos de ionizacdo e de hifenagao.

Métodos electroquimicos

Métodos n3o-interfaciais (condutimetria), métodos interfaciais estéticos (potenciometria) e dindmicos (voltametria, cronoampero-
metria, cronocoulometria, cronopotenciometria, titulacdo coulométrica, espectroscopia de impedancia eletroquimica, microbalanga
de cristal de quartzo eletroquimica, espectrometria de massa eletroquimica, microscopias de tunel de varrimento eletroquimico, de
forga atémica eletroquimica, e eletroquimica de varrimento, espetroeletroquimica, fotoeletroquimica e eletroquimiluminescéncia):
miniaturizacdo de células eletroquimicas, novos sensores e aplicagdes.

Voltar

Técnicas de Microandlise e Andlise In-Situ (QUI13585D)

1. Contextualizacdo: a importincia e necessidade de técnicas micro-analiticas e de andlise in-situ em Quimica, suas aplica¢des e
aspectos historicos.

2. Técnicas de micro-anilise

2.1. Metodologias de amostragem e processamento de micro-amostras

2.2. Técnicas espectrométricas acopladas a microscépio (micro-FTIR e micro-Raman)

2.3. Microssondas (electrénica, protdnica, fotdnica, idnica e de ablagdo laser associada a espectrometria de massa)

3. Técnicas de analise in-situ
3.1. Técnicas espectrométricas (in-situ FTIR, in-situ Raman, in-situ 1D e 2D XRF, colorimetria, FORS)

3.2. Técnicas de imagem (refletografia de IV, radiografia, imagem hiperespectral, fotogrametria)

4. Comparacdo de métodos: limites de deteccao, precisdo, resolucdo espacial e aplicacoes
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Voltar

Seminario de Quimica Il (QUI13576D)

O contelido programdtico n3o é fixo, mas é adaptado as necessidades particulares de cada estudante. O tema a abordar carece da
aprovacgao prévia do juri da unidade curricular. Devera estar relacionado com o tema de tese do estudante e deverd ser relevante
tendo em conta os objetivos e as competéncias que se pretende aprofundar no Programa de Doutoramento em Quimica. Na
monografia o estudante poderd apresentar um resumo histérico, mas deverd salientar todo o trabalho publicado recente de maior
destaque e também fazer referéncia as implicacdes cientificas e societais. Podera incluir resultados obtidos pelo estudante e com
a andlise dos resultados realizada pelo estudante.

Os estudantes tém também de assistir a palestras. Exemplos de palestras organizadas pelos docentes da unidade curricular s3o:
“A concentracdo e as aplicacdes térmicas da energia solar” (M. Collares Pereira, UE); "Porous carbon: An efficient and sustainable
material for catalysis” (I. Matos, REQUIMTE).

Voltar

Seminario de Quimica Ill (QUI13577D)

O programa formal consiste na assisténcia a conferéncias organizadas no ambito do Programa de Doutoramento em Quimica e
na apresentacdo e discussdo publica do trabalho de investigac3o realizado. As conferéncias organizadas pela equipa docente s3o
indicadas nos sumarios da unidade curricular. Alguns exemplos sdo: “Fluorescent membrane probes behaviour in lipid bilayers”
(L.M. Loura, U.Coimbra); “Design and synthesis of efficient organometallic molecules” (M.H. Garcia, U.Lisbon); “Carbon xerogels:
from the lab to the industry” (INCAR, Espanha); “Carbon dioxide utilization: opportunities of a global threat” (M.N. Ponte,
REQUIMTE).

Além da assisténcia a conferéncias organizadas pela equipa docente da unidade curricular, os estudantes sdo incentivados a realizar
cursos especificos na sua drea de investigacdo, e a participar noutras conferéncias/congressos relacionados com a &drea geral da
sua investigacdo que se realizem na UE ou noutra instituicdo.

Voltar

Semindrio de Quimica IV (QUI13578D)

O programa formal consiste na assisténcia a conferéncias organizadas no dmbito do Programa de Doutoramento em Quimica
e na apresentacdo e discussdo publica do trabalho de investigacdo realizado. As conferéncias organizadas pela equipa docente
sdo indicadas nos sumdrios da unidade curricular. Alguns exemplos sdo: “Structure analysis of porous materials by EM" (X.D.
Zou,, U.Estocolmo, Suécia); “Synthesis, properties and applications of ionanofluids” (C.N. Castro, U.Lisboa); “Nanostructuring
conjugated polymers and polyelectrolytes” (H. Burrows, U. Coimbra); "Sustainability in view of drug delivery” (A. A. Ricardo,
REQUIMTE).

Além da assisténcia a conferéncias organizadas pela equipa docente da unidade curricular, os estudantes sdo incentivados a realizar
cursos especificos na sua drea de investigagdo, e a participar noutras conferéncias/congressos relacionados com a &rea geral da
sua investigacdo que se realizem na UE ou noutra instituicdo.
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