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ENSINO REMOTO EMERGENCIAL

1. Identificacdo

Cddigo e nome da disciplina: QUP 011 — Quimica Tedrica Avancada Classica
Professor responsavel: Paulo Augusto Netz

Nivel: Mestrado e Doutorado

Carga horaria: 45 h

Créditos: 3 (trés)

Revisado e atualizado em: Agosto 2019

2. Ementa

Fundamentos da Mecanica Classica e Estatistica. Termodinamica estatistica em diferentes
conjuntos. Termodinamica Estatistica de Gases e Liquidos Reais. Dinamica Molecular,
implementacdo computacional e aplicages de dinamica molecular, processos de Markov,
Método de Monte Carlo. Dindmica browniana, métodos hibridos.

3. Objetivo
Fornecer aos alunos os fundamentos tedricos envolvidos em experimentos computacionais
classicos, como a dindmica molecular, Monte Carlo e outros métodos.

4. Conteudo Programatico

- Mecanica Classica: CondicGes Iniciais, EquacGes de Movimento, Separacdo de Graus
Moleculares de Liberdade

- Mecanica Estatistica: Conjuntos, Funcao de Particdo, Funcdes de Distribuicdo.

- Termodindmica estatistica em diferentes conjuntos, transformacdes entre conjuntos,

- InteragBes intermoleculares. Termodinamica Estatistica de Gases e Liquidos Reais.

- Simulacdo Computacional Determinista: fundamentos da Dindmica Molecular. MD nos
conjuntos NVE, NVT e NPT. Detalhes metodoldgicos, implementacdo, aplicacdes
computacionais, métodos avancados.

- Fundamentos do método de Monte-Carlo. Cadeias de Markov, ergodicidade, regras de
aceitacdo. Implementacdo computacional. MC em diferentes conjuntos.

- Aplica¢des e métodos avancados.

5. Avaliagdo

Lista de exercicios, apresentacdo e discussdo de artigos cientificos, provas tedricas e/ou
trabalhos dirigidos. Serd considerado aprovado o aluno que obtiver conceito final A, B ou C,
atribuidos conforme relac¢do abaixo:

A - Otimo (90 a 100%)

B - Bom (75% a 89%)

C - Regular (60 a 74%)

D - Insuficiente (abaixo de 60%)

FF - Sem frequéncia
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6. Método de Trabalho/Ensino

O conteudo programatico sera ministrado através de Ensino Remoto Especial, envolvendo aulas
ministradas remotamente e com as avaliacGes realizadas remotamente (e/ou presencialmente).
Serdo utilizados recursos como MConf, ZOOM, Google Meeting, Microsoft Teams e outros para
atividades sincronas — videoconferéncia e chats ou assincronas - exercicios, tarefas, videos, etc.
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