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Histdrico da Quimica Computacional, Mecdnica Molecular, Andlise Conformacional, Dindmica Molecular, Hartree-Fock, Métodos
semi-empiricos, Métodos hibridos, 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 nao rigor matematico inerente a cada
metodologia tedrica.

CONTEUDO PROGRAMATICO

1- Introdugdo a Quimica Computacional;

2-  Aspectos histéricos da Quimica Computacional;

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

4-  Anialise Conformacional: Angulos diedros, conférmeros, superficie de energia potencial, minimos locais e globais;
5- Dinamica Molecular Classica: Equag¢Ges de movimento, flutuagdo de energias ao longo do tempo;

6- Docking Molecular: Planejamento Racional de Farmacos;

7- Mecanica Quantica Molecular: O método de Hartree-Fock;

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

9- Métodos hibridos de calculo QM/MM;

10- A Teoria do Funcional de Densidade: Historico, teoremas fundamentais, funcionais LDA, puros e hibridos;
11- Calculo de orbitais HOMO-LUMO, momento de dipolo, eletronegatividade, mapa de potencial eletrostatico.

METODOLOGIA DE ENSINO E RECURSOS AUXILIARES

- A disciplina combinara atividades sincronas e assincronas, conforme descritas na Tabela abaixo:

Descrigao das Atividades Sincrona Assincrona
Aulas expositivas dos conteudos X
Seminarios X
Leitura de material didatico, artigos e etc X

- A plataforma escolhida para as atividades sincronas serd o Google Meet.

- Todos os materiais referentes ao curso serdao disponibilizados no Google Classroom, tais como material referente aos conteudos
para leitura prévia, artigos e etc.

- Os seminarios deverdo ser elaborados pelos alunos, de forma assincrona, na forma de video gravado para ser entregue,
posteriormente, ao professor.

- As demandas de equipamentos e de conexdo necessdarias para o aproveitamento adequado por parte dos discentes sdo:
computador (desktop ou notebook) ou aparelho celular com suporte para conexdo a plataforma Google Meet; acesso a internet
compativel com a conexao a referida plataforma. Preferencialmente recomenda-se o uso de desktop ou notebook nas atividades
sincronas.




FORMA E CRONOGRAMA DE AVALIAGCAO

- O registro da frequéncia do discente se dara por meio do cumprimento das atividades propostas, e ndo pela presenga durante as
atividades sincronas, sendo que o discente que ndo concluir 75% das atividades propostas serd reprovado por infrequéncia.

- Durante o curso serdo aplicados 3 seminarios S1, S2 e S3, valendo 10,0 pontos cada. Se a Nota final (NF) do aluno for

NE = S, +S,+S, >6.0" ele estara automaticamente aprovado. Se NF < 6,0 o aluno podera ainda fazer um seminario substitutivo
— =5

(SUB). A nota do seminario SUB substituira a menor nota entre S1, S2 e S3. Finalmente, se NF = 6,0 o aluno estara aprovado. Caso

contrdrio, se NF < 6,0 o aluno estara reprovado.

- Carga-horéria de atividades sincronas: Estima-se que as aulas sincronas totalizardo 24ha, a serem distribuidas dentro das 14
semanas.

- Carga-hordria de atividades assincronas: As atividades assincronas (leitura prévia de material, artigos, elaboragdo de seminarios)
totalizardo 12ha a serem distribuidas dentro das 14 semanas. Obviamente, as atividades assincronas serdo realizadas pelo discente
em hordrio diferente das atividades sincronas.
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