Universidade Estadual do Oeste do Parana Gov
Campus de Toledo

Rua da Faculdade, 645 - Jd. Santa Maria - Fone: (45) 3379-7060 - CEP 85903-000 - Toledo — PR
Email: toledo.mestradoquimica@unioeste.br

unioeste PARA

Anexo IT — Resolucio n° 133/2003-CEPE

UNIVERSIDADE ESTADUAL DO OESTE DO PARA~NA
PRO-REITORIA DE PESQUISA E POS-GRADUACAO

PLANO DE ENSINO - PERIODO LETIVO/ANO 1°/2021
Programa: Programa de Pos-Graduac¢io em Quimica - PPGQUI
Area de Concentrac¢ido: Quimica

Mestrado em Quimica

Centro das Engenharias e Ciéncias Exatas - CECE

Campus de Toledo

NA

ESTADC

DISCIPLINA
Cadigo Nome ' Carga horaria
AT! AP? Total
Quimica Teérica e Computacional 60 60
' Aula Teérica; ? Aula Pratica)
Ementa

Introdugdo aos conceitos basicos de quimica quantica. Descrigdo geral de métodos teéricos (semi-empiricos,
ab initio). Calculos de propriedades estruturais, eletrénicas, espectroscopicas etermodinidmicas, dentre outras.
Estudo de mecanismos de reagdes (estado de transicdo, intermediarios e coordenada de reacdo).

Objetivos

| Propiciar ao aluno uma visao global dos principais métodos de elucidacéo estrutural por RMN.




Conteudo Programatico

e Introdug@o a Mecanica Quantica

Ideias fundamentais da mecénica quéntica;

Equagédo de Schrédinger;

Alguns formalismos da mecénica quéntica
e Introducdo a Quimica Quéntica

Osciladores harménicos e vibra¢des moleculares

Atomo de Hidrogénio

M¢étodos Aproximados de Resolugdo da Equagdo de Schrédinger
e Teoria dos Orbitais

e M¢étodos em Quimica Teorica e Computacional
Métodos Hartree-Fock
Meétodos Ab Initio
Métodos Pos-Hartree-Fock
M¢étodos Perturbacionais (Teoria das Perturbagdes de Maller-Plesset)
Métodos Semiempiricos
Hiickel Simples
Meétodo de Hiickel Estendido
M¢étodo de Pariser-Parr-Pople (PPP)
Métodos de CNDO e INDO
Métodos Paramétricos (MINDO, MNDO, AM1, PM3, SAM1 e MINDO/d)

e Teoria do Funcional da Densidade

e Uso de softwares para estudos estruturais, eletrénicos, termodinadmicos, espectroscopicos e
reacionais de moléculas e rea¢des quimicas.

Atividades Praticas

Nao estdo previstas atividades praticas presenciais.

Metodologia

Devido a pandemia do COVID-19 e considerando a Resolugfio n° 052/2020 — CEPE, a metodologia adotada
excepcionalmente abrangerd o envio de materiais de apoio. Aulas remotas sincronas realizadas por meio de
aplicativos como Google Meet ou Microsoft Teams serdo realizadas para discussdo dos temas. Tarefas sobre os
temas serdo solicitadas, avaliadas e o docente dard feedback aos discentes. Recursos como textos e temas de
carater cientifico em artigos cientificos serdo utilizados. Caso as aulas voltem a ser presenciais, serdo utilizadas

aulas expositivas incentivando a participagéo e valorizando os conhecimentos prévios dos académicos.

Avaliacio
(critérios, mecanismos, instrumentos e periodicidade)
A avaliagdo do rendimento do aluno na disciplina sera obtida a partir de avaliacdes (AV.) (valor de 0

a 10) e atividades extras, como semindrios e/ou listas de exercicios (AE) (valor de 0 a 10).

A media final da disciplina serd apurada segundo a equagéo abaixo:

Média = 0,7. (Z AV.) +03. (Z AE)

Para aprovagdo final o aluno devera obter média final igual ou superior a 7,0 (sete) e 75% (setenta e

cinco por cento) de frequéncia.




Bibliografia basica

Bibliografia:
e ALCACER, L. Introducéo 4 Quimica Quantica Computacional; IST - Instituto Superior Técnico, 2007.
e ALCACER, L. Introdugio 2 Mecanica Quéntica: com Aplica¢des a Quimica Computacional Moderna,
1* Edigdo.; Livraria da Fisica, 2012.
e MORGON, N. H.; COUTINHO, K. Métodos de Quimica Tedrica e Modelagem Molecular, 1* Edi¢do.;
Livraria da Fisica: Sdo Paulo, 2007.

Bibliografia complementar

e TRSIC, M.; PINTO, S. M. F. Quimica quéntica: Fundamentos E Aplicagdes, 1* Edicdo.; Editora
Manole: Barueri, 2009.

e ANDREI C. C.; FERREIRA, D. T.; FACCIONE, M.; FARIA, T. de J. Da Quimica Medicinal a
Quimica Combinatéria e Modelagem Molecular: um Curso Préatico; Manole, 2012.

e YOUNG, D. Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques to Real World
Problems, 1* Edigdo.; Wiley-Interscience: New York, 2001.

e LEACH, A. R.; LEACH. Molecular Modelling: Principles and Applications, 2* Edi¢do.; Prentice Hall:
Harlow, England ; New York, 2001.

e CRAMER, C. J. Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2% Edi¢do.; John Wiley
&amp; Sons: Chichester, West Sussex, England ; Hoboken, NJ, 2004.

e JENSEN, F. Introduction to Computational Chemistry, 3* Edi¢do.; Wiley: Chichester, UK ; Hoboken,
NJ, 2017.
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