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INFORMAÇÕES BÁSICAS

Currículo

2020

Unidade curricular

Fundamentos de Modelagem Molecular e
Quimiometria – PE

Departamento

CCO

Período

-

Carga Horária Código
CONTAC

BQ146
Teórica

54h/a

Prática

-

Total

54h/a

Tipo

Optativa

Habilitação / Modalidade

Bacharelado

Pré-requisito

Físico-Química II

Co-requisito

-

EMENTA

Representação de moléculas como matrizes de dados (em coordenadas cartesianas
e internas). Introdução aos métodos Mecânica Molecular. Introdução aos métodos
semi-empíricos (AM1 e PM3) e ab initio (Hartree-Fock e DFT). Conjuntos de funções
de base. Otimização de geometria e superfíciesde energia potencial. Dinâmica
molecular. Cálculo de propriedades de interesse. Uso de programasde Química
Computacional. Introdução à Quimiometria: definição, preparo dos dados, métodos
devalidação dos dados, visualização dos dados, conceito de outliers, transformação
e processamento dos dados. Análise exploratória dos dados: PCA (análise de
componentes principais) e HCA (análise hierárquica de agrupamentos). Modelos de
classificação (reconhecimento de padrões): KNN (K-ésimo vizinho mais próximo) e
SIMCA. Regressão múltipla variada.

OBJETIVOS

Fornecer ao discente uma sólida base dos conceitos que envolvem a estrutura
atômica, de modo que ele possa compreender o comportamento de moléculas e
sistemas de interesse.

CONTEÚDO PROGRAMÁTICO

1. Introdução
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Fundamentos Gerais de Modelagem Molecular e Quimiometria.

Representação de moléculas como matrizes de dados. Exemplos.

2. Mecânica Clássica

Fundamentos gerais e introdução aos métodos da Mecânica Clássica.

Uso de programas computacionais e aplicações dos métodos de Mecânica Clássica.

3. Mecânica Quântica

Origens da Mecânica Quântica (MQ). Equações. Postulados.

Resolução de equações da MQ para átomo de hidrogênio e átomos multieletrônicos.

Ligação Química. Aproximação de Born-Oppenheimer. Orbitais moleculares. Teoria
dos Orbitais Moleculares.

Introdução aos Métodos Quânticos: semiempíricos e ab initio (HF, pós HF e DFT).

Uso de programas de Química Computacional e cálculo de propriedades de
interesse.

Aplicações dos Métodos de MQ na área de Bioquímica.

4. Noções sobre análise quimiométrica.

METODOLOGIA DE ENSINO

O conteúdo será ministrado em 28 h de atividades síncronas e 26 de atividades

assíncronas, por meio, preferencialmente, das ferramentas disponíveis no Portal

Didático da UFSJ (Moodle). Poderão ainda ser utilizados outros recursos como

Google Suite e Zoom. A utilização de metodologias ativas de aprendizado, com

diferentes abordagens e avaliação processual serão priorizadas. As atividades

síncronas não serão gravadas.

O horário para atividades síncronas (2h/a semana, totalizando 28 h/a) será às 3as

feiras: 10:00-11:50h. O horário de atendimento aos alunos será definido no início do
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semestre letivo. Dúvidas individualizadas fora desse horário devem ser enviadas pelo

Portal Didático da UFSJ e serão respondidas em até 24 h úteis.

CONTROLE DE FREQUÊNCIA E CRITÉRIOS DE AVALIAÇÃO

Controle de frequência: A frequência do discente será lançada de acordo com a

realização das atividades propostas. Para aprovação, o discente deverá realizar, no

mínimo, 75% das atividades propostas.

Critérios de Avaliação:

• Três avaliações teóricas: 25 pontos cada.

• Trabalhos em grupo: 25 pontos (resenhas, fóruns de discussão, Estudo

Dirigido).

• Avaliação substitutiva: Para realizar a Avaliação Substitutiva o aluno deverá ter

obtido na Nota Final pontuação entre 5,0 (50) e 5,9 (59). Alunos que tenham obtido

Notas Finais maiores que 5,9 (59) ou menores que 5,0 (50) não terão direito à

substituição de nota, não podendo por conseguinte realizar a Avaliação Substitutiva.

Essa Avaliação será aplicada em data prevista para a última semana de aula com

todo o conteúdo do semestre.

Aplicação de Avaliações: Portal Didático da UFSJ; alternativamente, por questões

técnicas, poderá ser utilizada a Plataforma Google Classroom. A substituição será

sempre avisada com antecedência.

Não é permitida a gravação/filmagem/fotografia/divulgação do conteúdo

disponibilizado exceto com expressa autorização do responsável pela disciplina.

Obs: As notas distribuídas ao longo do semestre serão transformadas para 10,0

pontos ao final do mesmo.

Todas as atividades avaliativas descritas em “critérios de avaliação” serão

realizadas de forma assíncrona.

As atividades avaliativas podem sofrer alteração de data em função da

execução do cronograma de atividades.

Sábados são considerados dias letivos e atividades assíncronas eventualmente
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poderão ser desenvolvidas e/ou entregues.
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