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DISCIPLINA

Código Nome Carga horária

Química Teórica e Computacional

"Aula Teórica; 'Aula Prática)

AT'0
APz Total

60

Ementa
Introdução aos conceitos básicos de química quântica. Descrição geral de métodos teóricos (semi-empíricos,
ab initio). Cálculos de propriedades estruturais, eletrônicas, espectroscópicas e-termodinâmicas, dentre outras.
Estudo de mecanismos de reações (estado de transição, intermediários e coordenada de reação).

Ob'etivos
Pro iciar ao aluno uma visão lobal dos rincipais métodos de elucida ão estrutural or RMN.



Conteúdo Pro ramático
~ Introdução a Mecânica Quântica

Ideias fundamentais da mecânica quântica;
Equação de Schrõdinger;
Alguns formalismos da mecânica quântica

~ Introdução a Química Quântica
Osciladores harmónicos e vibrações moleculares
Átomo de Hidrogênio
Métodos Aproximados de Resolução da Equação de Schrõdmger

~ Teoria dos Orbitais
~ Métodos em Química Teórica e Computacional

Métodos Hartree-Fock
Métodos Ab /nitio
Métodos Pós-Hartree-Fock
Métodos Perturbacionais (Teoria das Perturbações de M»ller-Plesset)
Métodos Semiempíricos
Hiickel Simples
Método de Huckel Estendido
Método de Pariser-Parr-Pople (PPP)
Métodos de CNDO e INDO
Métodos Paramétricos (MINDO, MNDO, AMl, PM3, SAMI e MINDO/d)

~ Teoria do Funcional da Densidade
~ Uso de softwares para estudos estruturais, eletrônicos

reacionais de moléculas e reações uímicas.
, termodinâmicos, espectroscópicos e

Atividades Práticas¹oestão previstas atividades práticas presenciais.

Metodolo ia
Devido â pandemia do COVID-19 e considerando a Resolução n'52/2020 —CEPE, a metodologia adotada

excepcionalmente abrangerá o envio de materiais de apoio. Aulas remotas síncronas realizadas por meio de

aplicativos como Google Meet ou Microsoft Teams serão realizadas para discussão dos temas. Tarefas sobre os

temas serão solicitadas, avaliadas e o docente dará feedback aos discentes. Recursos como textos e temas de

caráter científico em artigos científicos serão utilizados. Caso as aulas voltem a ser presenciais, serão utilizadas

aulas expositivas incentivando a participação e valorizando os conhecimentos prévios dos acadêrnicos.

Avaliação
critérios, mecanismos, instrumentos e eriodicidade

A avaliação do rendimento do aluno na disciplina será obtida a partir de avaliações (AV.) (valor de 0
a 10) e atividades extras, como seminários e/ou listas de exercícios (AE) (valor de 0 a 10).
A média final da disciplina será apurada segundo a equação abaixo:

Média = 07. AV. + 03. AE

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

cinco por cento) de frequência.



Biblio rafia básica
Bibliografia:

~ ALCACER, L. Introdução a Química Quântica Computacional; IST - Instituto Superior Técnico, 2007.
~ ALCACER, L. Introdução a Mecânica Quântica: com Aplicações a Química Computacional Moderna,

1'dição.; Livraria da Física, 2012.
~ MORGON, N. H.; COUTINHO, K.Métodos de Química Teórica eModelagem Molecular, 1'dição.;

Livraria da Física: São Paulo, 2007.

Biblio rafia com lementar
~ TRSIC, M.; PINTO, S. M. F. Química quântica: Fundamentos E Aplicações, 1'dição.; Editora

Manole: Barueri, 2009.
~ ANDREI, C. C.; FERREIRA, D, T.; FACCIONE, M.; FARIA, T. de J. Da Química Medicinal a

Química Combinatória e Modelagem Molecular: um Curso Prático; Manole, 2012.
~ YOUNG, D. Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques to Real World

Problems, 1'dição.; Wiley-Interscience: New York, 2001.
~ LEACH, A. R.; LEACH. Molecular Modelling: Principles and Applications, 2'dição.; Prentice Hall:

Harlow, England ; New York, 2001.
~ CRAMER, C. J, Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2'dição.; John Wiley

&amp; Sons: Chichester, West Sussex, England ; Hoboken, NJ, 2004.
~ JENSEN, F. Introduction to Computational Chemistry, 3'dição.; Wiley: Chichester, UK ; Hoboken,

NJ, 2017.
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