SEI/UFU - 2829137 - Ficha de Componente Curricular 13/07/2021 12:08

SEI/UFU - 2829137 - Ficha de
Componente Curricular

UNIVERSIDADE FEDERAL DE UBERLANDIA ' r}l

Ficha de Componente Curricular

CODIGO: COMPONENTE CURRICULAR:
PQ112 Quimica Computacional

UNIDADE ACADEMICA OFERTANTE: SIGLA:
Programa de P6s-Graduacao em Quimica PPGQUI

CH TOTAL TEORICA: CH TOTAL PRATICA: CH TOTAL:

60 horas 0 60 horas

CATEGORIA: CURSO(S):

Optativa Mestrado e Doutorado
OBJETIVOS

Revisar os fundamentos de mecanica classica e quantica, e aplicar essas
teorias na descricao de interacoes envolvendo sistemas moleculares,
utilizando ferramentas computacionais.

Ementa

Introducao a Quimica Computacional; Mecanica molecular; Busca
conformacional e optimizacio de estrutura molecular 4; Aplicaciao da
Termodinamica Estatistica; Simulacoes de Dinamica Molecular;
Simulacoes de Monte Carlo; Métodos para calculos de estrutura eletronica;

https://www.sei.ufu.br/sei/modulos/pesquisa/md_pesq_docume...JvJ8UccXtWPTWK7OrAhWWV-QXI8PCqLV6LCxOfNOpOMk3B-318Ma03zzx Pagina 1de 4



SEI/UFU - 2829137 - Ficha de Componente Curricular

https://www.sei.ufu.br/sei/modulos/pesquisa/md_pesq_docume...JvJ8UccXtWPTWK7OrAhWWV-QXI8PCqLV6LCxOfNOpOMk3B-318Ma03zzx

Modelos de solvatacao implicita; Modelos de solvatacao explicita; Métodos
hibridos classicos/quanticos (QM/MM).

PROGRAMA
1. Revisao da mecanica classica.

2. Mecanica Molecular: Fundamentos, Funcoes de energia potenciais,
campos de forca.

3. Mecanica Molecular: Otimizacao de geometrias e busca conformacional.
4. Pratica: Parametrizacao de campos de forca e validacao.

5. Superficie de energia potencial molecular.

6. Aplicacao da Termodinamica Estatistica.

7. Simulacoes de Dinamica Molecular.

8. Pratica: Busca conformacional utilizando Dinamica Molecular.

9. Simulacoes de Monte Carlo.

10. Pratica: Desenvolvimento de um software em Monte Carlo e
analises conformacionais.

11. Calculo da estrutura eletronica: Modelos semi-empiricos, Ab Initio,
DFT e de correlacao eletronica.

12. Modelos de solvataciao implicita.
13. Pratica: Calculo da estrutura eletronica usando modelos de solvatacao.
14. Modelos de solvatacao explicita.

15. Métodos hibridos classicos/quanticos (QM/MM).
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16. Calculos QM /MM incluindo solvente explicito.
BIBLIOGRAFIA BASICA
1. ATKINS, P. W. Fisico-quimica. 9a. ed. Rio de Janeiro: LTC, vol. 2, 2012.

2. CRAMER, C. J. Essentials of Computational Chemistry. 2a ed. Wiley,
USA, 2004.

3. HINCHLIFE, A. Molecular Modelling for Beginners. 2a ed. Wiley, UK,
2008.

4. JENSEN, F. Introduction to Computational Chemistry. 2a ed. Wiley,
Denmark, 2007.

5. LEVINE, I. N. Quantum Chemistry. 4a ed. Prentice Hall, USA, 19091.
6. LEVINE, I. N. Quantum Chemistry. 5a ed. Prentice Hall, USA, 200o0.

7. MORGON, N.H.; COUTINHO, K. Métodos de Quimica Teoérica e
Modelagem Molecular. Sao Paulo: Livraria da Fisica Editora, 2007.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR

1. BOAS, M. L. Mathematical Methods in the Physical Sciences. Hoboken:
John Wiley & Sons, 2006.

2. CALLEN, H. B. Thermodynamics and introduction to thermostatistics.
2a. ed. New York: John Wiley & Sons, 1985.

3. REIF, F. Fundamentals of Statistical and Thermal Physics, International
Edition, Singapure: McGraw-Hill Book Co, 1985.

4. SALINAS, S.R. A. Introducio a Fisica Estatistica, Sao Paulo: EDUSP,
vol.9, 1997.

5. TOLMAN, R. C. The principles of statistical mechanics. Oxford: The

https://www.sei.ufu.br/sei/modulos/pesquisa/md_pesq_docume...JvJ8UccXtWPTWK7OrAhWWV-QXI8PCqLV6LCxOfNOpOMk3B-318Ma03zzx Péagina 3 de 4



SEI/UFU - 2829137 - Ficha de Componente Curricular

https://www.sei.ufu.br/sei/modulos/pesquisa/md_pesq_docume...JvJ8UccXtWPTWK7OrAhWWV-QXI8PCqLV6LCxOfNOpOMk3B-318Ma03zzx

Clarendon, 1938.

6. TUCKERMAN, M. E. Statistical Mechanics: Theory and molecular
simulation. New York: Oxford University Press, 2010.

7. Artigos da literatura recentes sobre quimica computacional, quimica
tedrica ou modelagem molecular.
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