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Curriculo UnldadMe cuTrlcuIa'rv' ocul Departamento
2020 Fundamentos Fje_ ode_ agem Molecular e cco
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Carga Horaria Codigo
Periodo
) Tedrica Pratica Total CONTAC
54h/a i 54h/a BQ146
Tipo Habilitacao / Modalidade Pré-requisito Co-requisito
Optativa Bacharelado Fisico-Quimica -
EMENTA

Representacdo de moléculas como matrizes de dados (em coordenadas cartesianas
e internas). Introducdo aos métodos Mecanica Molecular. Introducdo aos métodos
semi-empiricos (AM1 e PM3) e ab initio (Hartree-Fock e DFT). Conjuntos de funcdes
de base. Otimizacdo de geometria e superficiesde energia potencial. Dindmica
molecular. Calculo de propriedades de interesse. Uso de programasde Quimica
Computacional. Introducdo a Quimiometria: definicdo, preparo dos dados, métodos
devalidacdo dos dados, visualizacdo dos dados, conceito de outliers, transformacao
e processamento dos dados. Analise exploratéria dos dados: PCA (andlise de
componentes principais) e HCA (analise hierarquica de agrupamentos). Modelos de
classificacao (reconhecimento de padrées): KNN (K-ésimo vizinho mais préximo) e
SIMCA. Regressao multipla variada.

OBJETIVOS

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

CONTEUDO PROGRAMATICO

1. Introducao
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Fundamentos Gerais de Modelagem Molecular e Quimiometria.

Representacao de moléculas como matrizes de dados. Exemplos.

2. Mecénica Classica
Fundamentos gerais e introdugdo aos métodos da Mecéanica Classica.

Uso de programas computacionais e aplicacées dos métodos de Mecanica Classica.

3. Mecéanica Quantica
Origens da Mecanica Quantica (MQ). Equacoes. Postulados.
Resolucao de equacdes da MQ para atomo de hidrogénio e atomos multieletrénicos.

Ligacdo Quimica. Aproximagéo de Born-Oppenheimer. Orbitais moleculares. Teoria
dos Orbitais Moleculares.

Introducéo aos Métodos Quanticos: semiempiricos e ab initio (HF, p6s HF e DFT).

Uso de programas de Quimica Computacional e calculo de propriedades de
interesse.

Aplicagcbes dos Métodos de MQ na area de Bioquimica.

4. Nogobes sobre analise quimiométrica.

METODOLOGIA DE ENSINO

O contetdo serda ministrado em 28 h de atividades sincronas e 26 de atividades
assincronas, por meio, preferencialmente, das ferramentas disponiveis no Portal
Didatico da UFSJ (Moodle). Poderao ainda ser utilizados outros recursos como
Google Suite e Zoom. A utilizagdo de metodologias ativas de aprendizado, com
diferentes abordagens e avaliacdo processual serdo priorizadas. As atividades

sincronas nao serao gravadas.

O horério para atividades sincronas (2h/a semana, totalizando 28 h/a) sera as 3as

feiras: 10:00-11:50h. O horéario de atendimento aos alunos sera definido no inicio do
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semestre letivo. Duvidas individualizadas fora desse horario devem ser enviadas pelo

Portal Didatico da UFSJ e serdo respondidas em até 24 h uteis.

CONTROLE DE FREQUENCIA E CRITERIOS DE AVALIACAO

Controle de frequéncia: A frequéncia do discente sera lancada de acordo com a

realizacdo das atividades propostas. Para aprovacao, o discente devera realizar, no
minimo, 75% das atividades propostas.
Critérios de Avaliacao:

e Trés avaliacoes tedricas: 25 pontos cada.

e Trabalhos em grupo: 25 pontos (resenhas, féruns de discussao, Estudo
Dirigido).

e Avaliacao substitutiva: Para realizar a Avaliagdo Substitutiva o aluno deverd ter
obtido na Nota Final pontuacédo 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) nao terdo direito a
substituicdo de nota, ndo podendo por conseguinte realizar a Avaliacdo Substitutiva.
Essa Avaliacdo sera aplicada em data prevista para a ultima semana de aula com
todo o conteudo do semestre.

Aplicacao de Avaliacoes: Portal Didatico da UFSJ; alternativamente, por questoes

técnicas, podera ser utilizada a Plataforma Google Classroom. A substituicdo sera
sempre avisada com antecedéncia.
Nao ¢é permitida a gravacao/filmagem/fotografia/divulgacdo do conteddo
disponibilizado exceto com expressa autorizacao do responsavel pela disciplina.
Obs: As notas distribuidas ao longo do semestre serdo transformadas para 10,0
pontos ao final do mesmo.

Todas as atividades avaliativas descritas em “critérios de avaliacao” serao
realizadas de forma assincrona.

As atividades avaliativas podem sofrer alteracdo de data em fungcdo da

execucao do cronograma de atividades.

Sabados sao considerados dias letivos e atividades assincronas eventualmente
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poderdo ser desenvolvidas e/ou entregues.

BIBLIOGRAFIA BASICA

Eisberg & Resnick. Fisica Quéntica. 9 ed. Editora Campus, Rio de Janeiro,1994.

Morgon, Nelson H. & Kaline Coutinho (orgs) Métodos de Quimica Teobrica e
Modelagem Molecular. Ed. Livraria da Fisica, Sao Paulo, 2007.

Atkins, P.; de Paula, J. Fisico-Quimica, volume 1, 82 edigdo. Livros Técnicos e
Cientificos Editora, Rio de Janeiro, 2008.

Atkins, P.; de Paula, J. Fisico-Quimica, volume 2, 82 edi¢do. Livros Técnicos e
Cientificos Editora, Rio de Janeiro, 2008.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR

Levine, I. N. - Quantum Chemistry , 6th ed. - Pearson, 2013

Castellan, G. Fundamentos de Fisico-Quimica. Livros Técnicos e Cientificos Editora,
Rio de Janeiro, 1986.

Atkins, P.; de Paula, J. Fisico-Quimica Bioldgica. Livros Técnicos e Cientificos
Editora, Rio de Janeiro, 2008.

Haynie, D. T. Biological Thermodynamics, 22 edicdo, Cambridge University Press,
Nova lorque, 2008.
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