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SUMULA DA DISCIPLINA

1. Identificacdo

Cddigo e nome da disciplina: QUP 153 — Quimica Computacional Avangada
Professor responsavel: Paulo Fernando Bruno Gongalves

Nivel: Mestrado e Doutorado

Carga horaria: 45 h

Créditos: 3 (trés)

Revisado e atualizado em: Outubro_2020

2. Ementa
Abordagem dos principais métodos envolvendo Quimica Quantica

3. Objetivo

Aprimorar o conhecimento do aluno nas praticas de quimica computacional, tendo como
requisito basico, o conhecimento prévio de quimica computacional bdsica na graduacdo,
guimica quantica, e, preferivelmente, Métodos de Estrutura Eletrénica de Moléculas

4. Conteldo Programatico

- Principios de Estrutura e Propriedades das Moléculas
- Introducdo aos Métodos Semi-empiricos

- Principios de Anélise Conformacional e Vibracional

- Métodos Ab Initio

- Comparacdo entre Metodologias

- DFT: Comparacao entre Funcionais

- Comparacdo Entre Distribuicdo de Cargas

- Célculos DFT considerando Efeito de Solvente

- Espectroscopia

- Superficie de Potencial Eletrostatico e Orbitais

- Estudo de casos: Mecanismos de Reacdo, Complexos, Sistemas Periddicos, Reatividade
Quimica, Aromaticidade e Estados Excitados

5. Avaliagdo
Avaliacdo dos Exercicios Propostos

6. Método de Trabalho/Ensino
Aulas tedrico-expositivas e EAD.
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