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FICHA DE CARACTERIZACAO DE DISCIPLINAS

1. Programa de P4s-Graduagéo em:
Programa de Pés-Graduacdo em Quimica

2. Objetivo da Ficha: Criag&o de disciplina.
Cédigo da Total de inicio de ]
Disciplina QuI.101 Creditos 13 Validade 1o. periodo de 2025
gizrc?SIiiz Quimica Computacional Contemporanea:Fundamentos e Aplicacdes

Campos a serem Alterados

Cédigo da Nome da Carga

DDiscipIina I:lDiscipIina DHoréria I:lEmenta
Cédigo [ ]créditos [ ]Pré-Requisitos
Anterior:

Justificativa:

Nova grade curricular a partir de 2025

3. Carga Horéria da Disciplina:

Aylgs 72 A}J!as 0 Exerqqo_s e 123
Teoricas Préticas Seminarios

4. Ementa da Disciplina:

1. Fundamentos: Equacdes fundamentais da mecanica classica e quantica.

2. Métodos de Estrutura Eletrénica: Métodos baseados em fungdo de onda; Teoria do funcional da densidade.

3. Campos de Forga: Equacgfes, parametrizacdo e validacao.

4. Dinamica Molecular: Métodos de dindmica molecular; Andlise de trajetorias.

5. Aplicac6es: Determinacao de propriedades moleculares; Simulacéo de rea¢des quimicas; Simulacao de propriedades
espectroscopicas; Simulagdo de propriedades termodinadmicas.




5. Caréter da Disciplina:
Criada para o curso de:

|:| Mestrado |:| Doutorado |:| Mestrado Profissional Todos

Carater para mestrado:

|:| Obrigatoria para:

Optativa para: Quimica.
|:| Alternativa para:

|:|Area de Concentragéo para:

|:| Especifica de Linha para:

Carater para doutorado:

|:| Obrigatoria para:

Optativa para: Quimica.
|:| Alternativa para:

|:| Area de Concentragéo para:

|:| Especifica de Linha para:

Carater para mestrado profissional:

|:| Obrigatoria para:

I:l Optativa para:

Alternativa para: Ensino em Quimica, Quimica Tecnoldgica.
|:| Area de Concentragéo para:

|:| Especifica de Linha para:

6. Disciplinas que Sao Pré-Requisitos:

7. Bibliografia Principal:
1- F. Jansen, Introduction to Computational Chemistry, John Wiley & Sons, 1999.

2- C. J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry, John Wiley & Sons, 2004.
3- D. B. Cook, Handbook of Computational Quantum Chemistry, Dover Publications Inc., 2005.

4- A. Szabo, N. S. Ostlund, "Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced Electronic Structure
Theory". 1st ed., revised, McGraw-Hill Publishing Co., 1989.

5- T. Helgaker, P. Jgrgensen, and J. Olsen, Molecular Electronic-Structure Theory, Wiley, 2000.

6- Leticia Gonzalez, Roland Lindh. 1st ed., Quantum Chemistry and Dynamics of Excited States:
Methods and Applications, Wiley, 2020.

7- Artigos de revisao e cientificos associados a ementa.

8. Principais Docentes Responsaveis:

Ana Paula de Lima Batista
Alejandro Lopez Castillo
Andre Farias de Moura

9. Aprovacéo da Coordenacgéo do Programa de P6s-Graduagdao:
Aprovada na 571a. reunido da coordenacao deste programa de poés-graduacdao, realizada em 05/02/2025.

/_/

Assinatura do Coordenador do Programa

10. Aprovagéo do Centro:



