
  

 CENTRO UNIVERSITÁRIO 

DEPARTAMENTO     QUÍMICA 2ºs semestres 

QUI 2689 Química Computacional 

 CARGA HORÁRIA TOTAL: 03 hs semanais CRÉDITOS: 3 

 

PRÉ-REQUISITO(S)::  -x-x-x- 

 

OBJETIVOS O objetivo desta disciplina é apresentar ao aluno de pós-graduação os as-
pectos de química computacional aplicados a problemas químicos de am-
plo interesse. 

EMENTA: Introdução à Mecânica Quântica, Equação de Schödinger, Estrutura Atô-
mica, Estrutura Molecular, Método Hartree-Fock e pós-Hartree-Fock, Teo-
ria do Funcional de Densidade, Método Semi-empírico, Mecânica Molecu-
lar e Dinâmica Molecular.  Aplicações de ferramentas computacionais a 
problemas químicos. 

PROGRAMA Mecânica Molecular 
Dinâmica Molecular atomística 
Dinâmica Molecular Coarse Grained 
Mecânica Quântica 
Teoria do Funcional de Densidade 
Dinâmica Molecular 
Métodos Híbridos (QM/MM) 
Ancoragem Molecular 
Cálculos de Energia Livre 
Aplicações (Espectroscopias de Infravermelho, Ultravioleta, RMN, Orbitais 
atômicos, Orbitais Moleculares, Solvatação, Estado de Transição, Cinética 
Química, Mecanismos de reação, Planejamento de Fármacos, Nanotecno-
logia, Biofísica, modelos de membranas biológicas, filmes de Langmuir, 
etc.) 
 

AVALIAÇÃO Média = (P1 + P2 + P3) / 3 
P1,P2,P3 = Avaliações (Trabalhos e/seminários) 
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