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Curso: Programa de Pds-Graduacao em Tecnologias Sustentaveis
(Mestrado profissional)

Unidade Curricular: MODELAGEM MOLECULAR

Professor(es): Arlan da Silva Gongalves

Periodo Letivo: 12 periodo Carga Horaria: 45 h

OBJETIVOS

Geral:

Elucidar através de métodos tedricos e de modelagem molecular estrutu-
ras moleculares, além das propriedades estruturais e eletrOnica que se
correlacionem com os padrdes experimentais.

Especificos:

— Otimizar estruturas moleculares;
— Descrever as interacdes inter e intra-moleculares;

— Extrair, utilizando métodos semi-empiricos e ab initio, propriedades
estruturais e eletronicas de moléculas e potenciais nanomateriais;

— Analisar através de técnicas de docagem molecular, interacdes re-
ceptores (ex: nanomateriais) / ligantes;

— Estudar, através de simulacdes por dinamica molecular, a evolucdo
temporal das interacdes receptores/ligantes;

— Propor novos nanomateriais.

EMENTA

Otimizacao de geometria com a mecanica molecular. Andlise conformacional. Métodos
semi-empiricos nos calculos de estrutura eletrénica. Métodos quanticos nos célculos de
estrutura eletrénica. Planejamento computacional de nanoligas, nanotubos e
nanofdrmacos. Estudo das propriedades espectroscépicas e eletronicas dos materiais.

Estudo in silico de organometalicos. Mecanismos in silico de polimerizacdo de materiais.

PRE-REQUISITO (SE HOUVER)

Nocdes que Quimica Quantica.
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. CARGA

CONTEUDOS HORARIA

UNIDADE I: Simulacées por modelagem molecular: 3

Fundamentos e aplicacoes

UNIDADE II: Métodos Classicos x Métodos Semi-empiricos x

Métodos Quanticos 3

UNIDADE llI: Otimizacao de geometria (minimizacao

de energia) e analise conformacional, usando a 3

mecanica molecular

UNIDADE 1V: Interacoes intermoleculares, utilizando 3

a mecanica molecular

UNIDADE V: Otimizacao de geometria e andlise 3

conformacional, usando métodos semi-empirico.

UNIDADE VI: O uso de métodos semi-empiricos para

obtencao de propriedades fisico-quimicas e 3

estruturais/eletronicas

UNIDADE VII: O uso de métodos quanticos para

obtencao de propriedades fisico-quimicas e 3

estruturais/eletronicas

UNIDADE VIil: Obtencao in silico da energia de

adsorcao e do calor de reacao, utilizando métodos 3

semi-empiricos

UNIDADE IX: Simulacoes in silico de mecanismos de 3

reacoes

UNIDADE X: Espectroscopia no IV, UV e RMN, 3

utilizando métodos semi-empiricos e quanticos

UNIDADE Xl: Mecanismos in silico de 3

estruturacao/polimerizacao de moléculas

UNIDADE XII: Correlacao teodrico x experimental 3

UNIDADE XIII: Planejamento computacional de farmacos e 3

nanomateriais (nocoes de docagem molecular)

UNIDADE XIV: Nocoes de Dinamica Molecular 6
Total 45

METODOLOGIA
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Sao as estratégias de aprendizagem, técnicas e praticas que orientam a
acao pedagdgica nas aulas:

. Aulas expositivas interativas;

. Estudos individuais e em grupo com analise de textos e artigos
cientificos;

. Realizacao de semindarios.

RECURSOS

Livro texto; Sala de aula; Quadro branco e pincel; Laboratério de
informatica; Projetor multimidia; Sistema operacional Linux; Artigos
cientificos

AVALIACAO DA APRENDIZAGEM

Critérios Instrumentos
Serd priorizada a producao — Trabalho;
discente, sobretudo a — Apresentacdo de artigos;

articulacao entre o saber
estudado e a solucao de
problemas que a realidade
apresenta. Pontualidade e
assiduidade nas aulas.
Observacao do desempenho
individual e coletivo verificando
se o aluno/equipe foi capaz de
desenvolver habilidades e

— Seminario.

competéncias requeridas:
trabalhar em equipe; liderar;
debater, interagir; propor
solucodes; concentrar-se;
solucionar problemas;
apresentar-se e construir os
projetos.
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