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PRE-REQUISITO(S):: -X-X-X-

O objetivo desta disciplina é apresentar ao aluno de pés-graduacao os as-
pectos de quimica computacional aplicados a problemas quimicos de am-
plo interesse.

Introducdo a Mecéanica Quantica, Equacdo de Schddinger, Estrutura Atb-
mica, Estrutura Molecular, Método Hartree-Fock e pds-Hartree-Fock, Teo-
ria do Funcional de Densidade, Método Semi-empirico, Mecanica Molecu-
lar e Dindmica Molecular. Aplicacbes de ferramentas computacionais a
problemas quimicos.

Mecanica Molecular

Dinamica Molecular atomistica

Dindmica Molecular Coarse Grained

Mecanica Quéantica

Teoria do Funcional de Densidade

Dindmica Molecular

Métodos Hibridos (QM/MM)

Ancoragem Molecular

Célculos de Energia Livre

Aplicagbes (Espectroscopias de Infravermelho, Ultravioleta, RMN, Orbitais
atdbmicos, Orbitais Moleculares, Solvatagdo, Estado de Transi¢éo, Cinética
Quimica, Mecanismos de reacao, Planejamento de Farmacos, Nanotecno-
logia, Biofisica, modelos de membranas bioldgicas, filmes de Langmuir,
etc.)

Média = (P1+ P2+ P3)/3
P1,P2,P3 = AvaliacGes (Trabalhos e/seminarios)
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