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EMENTA |
Fundamentos da Quimica Quéantica. Métodos Computacionais e Modelagem

Molecular. Espectroscopia Computacional. Aulas no laboratério de informatica.

OBJETIVOS |

Integrar habilidades computacionais com os principios fundamentais da quimica
tedrica, proporcionando aos alunos uma compreensao mais profunda dos conceitos
e teorias subjacentes. Esse plano busca capacitar os alunos a aplicar métodos
computacionais para simular e analisar sistemas quimicos complexos, como
estruturas moleculares, propriedades termodinamicas e reacfes quimicas.

METODOLOGIA |

A metodologia deste plano de ensino sera baseada em uma abordagem hands-on,
combinando teoria e préatica para promover uma compreensdo abrangente dos
conceitos que compdem o conteldo programatico. As aulas serdo estruturadas
em torno de uma combinacao de palestras expositivas, demonstracfes praticas e
exercicios computacionais.

AVALIACAO |
A avaliacdo da disciplina sera baseada em provas (40% da nota), e em metodologias
ativas como apresentacfes (sala de aula invertida), trabalhos individuais e em grupo,
aprendizagem baseadas em projetos/problemas e cooperativa (60% da nota).

CONTEUDO
PROGRAMATICO

Modulo 1 - Fundamentos da Quimica Quantica

1.1 Introduc&o a mecénica quantica e principios basicos;
1.2 Funcgobes de onda;

1.3 Equacao de Schrodinger;

1.4 Postulados da mecéanica quantica,

1.5 Oscilador harménico e rotor rigido;

1.6. Atomo de hidrogénio.




Moédulo 2 - Métodos Computacionais e Modelagem Molecular

2.1 Métodos de aproximacao;

2.2 Métodos semiempiricos e ab initio (Hartree-Fock);

2.3 Introducéo a teoria do funcional da densidade (DFT);

2.4 Calculos de estrutura eletrénica de moléculas e ions;

2.5 Aplicacbes de softwares de quimica quantica em problemas reais.

Médulo 3 - Espectroscopia Computacional

3.1 Espectroscopia vibracional e rotacional;

3.2 Espectroscopia eletrdnica e fotofisica molecular;
3.3 Calculos de espectros usando métodos quanticos.

Observacéo: E desejavel mas néo obrigatoriamente que o discente tenha concluido
todas as disciplinas de algebra linear, calculo, fisica, e fisico-quimica.
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