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OBJETIVOS

Geral:

Elucidar através de métodos teóricos e de modelagem molecular estrutu-
ras moleculares, além das propriedades estruturais e eletrônica que se
correlacionem com os padrões experimentais.

Específicos:

 Otimizar estruturas moleculares;

 Descrever as interações inter e intra-moleculares;

 Extrair, utilizando métodos semi-empíricos e ab initio, propriedades
estruturais e eletrônicas de moléculas e potenciais nanomateriais;

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

 Estudar, através de simulações por dinâmica molecular, a evolução
temporal das interações receptores/ligantes;

 Propor novos nanomateriais.

EMENTA

Otimização de geometria com a mecânica molecular.  Análise conformacional.  Métodos

semi-empíricos nos cálculos de estrutura eletrônica. Métodos quânticos nos cálculos de

estrutura  eletrônica.  Planejamento  computacional  de  nanoligas,  nanotubos  e

nanofármacos.  Estudo  das  propriedades  espectroscópicas  e  eletrônicas  dos  materiais.

Estudo in silico de organometálicos. Mecanismos in silico de polimerização de materiais.

PRÉ-REQUISITO (SE HOUVER)

Noções que Química Quântica.
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CONTEÚDOS
CARGA

HORÁRIA
UNIDADE I: Simulações por modelagem molecular: 

Fundamentos e aplicações
3

UNIDADE II: Métodos Clássicos x Métodos Semi-empíricos x 
Métodos Quânticos 3

UNIDADE III: Otimização de geometria (minimização 

de energia) e análise conformacional, usando a 

mecânica molecular

3

UNIDADE IV: Interações intermoleculares, utilizando 

a mecânica molecular
3

UNIDADE V: Otimização de geometria e análise 

conformacional, usando métodos semi-empírico.
3

UNIDADE VI: O uso de métodos semi-empíricos para 

obtenção de propriedades físico-químicas e 

estruturais/eletrônicas

3

UNIDADE VII: O uso de métodos quânticos para 

obtenção de propriedades físico-químicas e 

estruturais/eletrônicas

3

UNIDADE VIII: Obtenção in silico da energia de 

adsorção e do calor de reação, utilizando métodos 

semi-empíricos

3

UNIDADE IX:  Simulações in silico de mecanísmos de 

reações
3

UNIDADE X: Espectroscopia no IV, UV e RMN, 

utilizando métodos semi-empíricos e quânticos
3

UNIDADE XI: Mecanismos in silico de 

estruturação/polimerização de moléculas
3

UNIDADE XII: Correlação teórico x experimental 3
UNIDADE XIII: Planejamento computacional de fármacos e 
nanomateriais (noções de docagem molecular) 3
UNIDADE XIV: Noções de Dinâmica Molecular 6

Total 45

METODOLOGIA
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São as estratégias de aprendizagem, técnicas e práticas que orientam a
ação pedagógica nas aulas:

• Aulas expositivas interativas;

• Estudos  individuais  e  em grupo com análise  de  textos  e  artigos
científicos;

• Realização de seminários.

RECURSOS

Livro  texto;  Sala  de  aula;  Quadro  branco  e  pincel;  Laboratório  de
informática;  Projetor  multimídia;  Sistema  operacional  Linux;  Artigos
científicos

AVALIAÇÃO DA APRENDIZAGEM
Critérios
Será  priorizada  a  produção
discente,  sobretudo  a
articulação  entre  o  saber
estudado  e  a  solução  de
problemas  que  a  realidade
apresenta.  Pontualidade  e
assiduidade  nas  aulas.
Observação  do  desempenho
individual  e coletivo verificando
se o  aluno/equipe foi  capaz  de
desenvolver  habilidades  e
competências  requeridas:
trabalhar  em  equipe;  liderar;
debater,  interagir;  propor
soluções;  concentrar-se;
solucionar  problemas;
apresentar-se  e  construir  os
projetos.

Instrumentos
 Trabalho;

 Apresentação de artigos;

 Seminário.
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