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DISCIPLINA: INTRODUÇÃO À MODELAGEM MOLECULAR (disciplina eletiva) 

a) Código da disciplina: PPGQI0118  

b) Carga Horária: 60h 

c) Créditos: 4 

d) Ementa: a) Introdução a Pacotes para Química Computacional: Definições 

de Termos; Tipos de Pacotes Computacionais; Hardware e Software. b) 

Modelagem Molecular; Mecânica Molecular e Mecânica Quântica: Histórico 

e Fundamentos; Estratégias de Parametrização; Otimização de Geometria; 

Campos de Forças. c) Orbitais Atômicos e Moleculares. d) Estrutura 

Molecular e Eletrônica: Fundamentos da Teoria do Orbital Molecular; 

Implementações de Métodos Semi-Empíricos e Ab Initio. Superfície de 

Energia Potencial e Reações Químicas: Aproximação de Born-Oppenheimer; 

Propriedades Termodinâmicas e Cinéticas; Distribuição de Cargas; 

Propriedades Espectroscópicas; e) Efeitos de Solvatação: Efeitos da Fase 

Condensada na Estrutura e Reatividade; Interações Eletrostáticas; Modelos 

de Solvatação Implícita e Explícita; Ciclos Termodinâmicos. 
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