Q) COORDENADORIA DO CURSO DE QUIMICA
/\ PLANO DE ENSINO

Universidade Federal
de Séo Jodo del-Rei

Unidade Curricular: Introdugdo a Quimica Computacional Periodo: 8¢ Cu;g;;lo:

Docente: Clebio Soares Nascimento Junior Unidade Académica: DCNAT

Pré-requisito: Fundamentos de Quimica Quantica Co-requisito: -

C.H. Total: - - Semestre:

33h/36ha C.H. Pratica: - C. H. Tedrica: - Grau: BACH Ano: 2026 20
EMENTA

Histérico da Quimica Computacional, Mecdnica Molecular, Andlise Conformacional, Dinamica Molecular, Métodos semi-empiricos, Teoria do
Funcional de Densidade, Calculo de Propriedades Moleculares.

OBJETIVOS

Obter uma visdo geral e introdutdria da Quimica Computacional, bem como, de algumas metodologias calculo, abordando suas vantagens e
desvantagens. A ideia principal é que o aluno ao final do curso adquira uma nogdo geral da quimica computacional e saiba identificar qual das
metodologias abordadas é mais adequada para certo tipo de sistema, dependendo da propriedade de interesse. A ideia é de um curso focado na
aplicagdo da quimica computacional e ndo rigor matematico inerente a cada metodologia tedrica.

CONTEUDO PROGRAMATICO

1-  Introdugdo a Quimica Computacional;

2-  Aspectos histéricos da Quimica Computacional;

3-  Principios de Mecénica Molecular: Campos de forga, energia estérica, minimizagdo de energia;

4-  Analise Conformacional: Angulos diedros, conférmeros, superficie de energia potencial, minimos locais e globais;
5-  Dinamica Molecular Cldssica: Equagbes de movimento, flutuagdo de energias ao longo do tempo;

6- Docking Molecular: Planejamento Racional de Farmacos;

7-  Métodos semi-empiricos: Elétrons de valéncia, parametrizagdo, Métodos de Pople e Dewar;

8- ATeoria do Funcional de Densidade: Histérico, teoremas fundamentais, funcionais LDA, puros e hibridos;

9-  Calculo de orbitais HOMO-LUMO, momento de dipolo, eletronegatividade, mapa de potencial eletrostatico.

METODOLOGIA DE ENSINO E RECURSOS AUXILIARES

Aulas expositivas utilizando o quadro e data show.

FORMA E CRONOGRAMA DE AVALIAGAO

Durante o curso serdo aplicados 3 seminarios S1, S2 e S3, valendo 10,0 pontos cada um. A média parcial (MP) sera obtida da seguinte forma: Se

S5+ S, +8,+85,
3 3

MP 2 2>6,0 o aluno estard automaticamente aprovado. Se MP = =< 6,0 o aluno, poderd, ainda, fazer um seminério

substitutivo (SB) envolvendo o contelddo do seminario que aluno tirou a menor nota. Assim, a nota do seminario (SB) substituira a menor nota
entre S1, S2 e S3. Portanto, ao final do SB cria-se uma média final chamada MF. Finalmente, se MF 2 6,0 o aluno estard aprovado. Caso contrario,
se MF < 6,0 o aluno estard reprovado. OBS: Estardo aptos, portanto, a fazer o semindrio SUB aqueles estudantes que obtiverem média parcial
MP entre 4,0 e 5,9.
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