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MEC-UNIVERSIDADE FEDERAL RURAL DO RIO DE JANEIRO
DECANATO DE PESQUISA E POS-GRADUACAO

PROGRAMA ANALITICO

DISCIPLINA

CODIGO IC - IC 1341
CREDITOS -2 (1T, 1P)

NOME: Modelagem Molecular I

Cada crédito corresponde a 15h/ aula

DEPARTAMENTO DE QUIMICA

INSTITUTO DE CIENCIAS EXTAS

OBJETIVO DA DISCIPLINA: apresentar os fundamentos teoricos e aspectos praticos no uso de

programas de modelagem molecular

EMENTA:

1. Modelos de Campo de Forgca Empirico: Mecanica Molecular. Teoria.

2. Modelos de Campo de Forga Empirico. Experimental.

3. Modelos Quanto-Mecanicos. Teoria.

4. Modelos Quanto-Mecénicos. Experimental.




1. PROGRAMA ANALITICO

1. Mecanica Molecular, Teoria: Introducdo. Modelos moleculares. Sistemas de
coordenadas. Campos de forgca. Fungdes de energia potencial: estiramento de ligagao,
dobramento de angulo, tor¢do de diedro, deslocamento de plano, termos cruzados e
interacbes nao-ligantes. Parametrizacdo de campos de forgca. Campos de forga especiais.

Minimizagao de energia: métodos de primeira e de segunda derivada.

2. Mecanica Molecular, Experimental: Programas de mecanica molecular para micro-
computadores. Construgcdo, minimizacéo e avaliagdo de estruturas quimicas por mecanica
molecular. Superficies de energia potencial. Efeitos estérico e eletrbnico. Ressonancia:

parametros variaveis por calculos de Huckel extendidos.

3. Métodos Quanticos, Teoria: Introducdo. Modelo de Bohr: espectro de linhas e
comportamento ondulatério do elétron no atomo. Mecanica Quantica: funcdo de onda e
equacgao de Schrddinger. Ligagao quimica: orbitais moleculares como combinagdes lineares
de orbitais atbmicos. Diagramas de energia: moléculas diatdmicas homo e heteronucleares.
Fungbes de base. Métodos Hartree-Fock: RHF e UHF. A aproximagdo semi-empirica.
Correlagao eletrénica. Teoria do funcional de densidade. Propriedades: ordem de ligagao,
densidade eletrbnica, carga, potencial eletrostatico e momento de dipolo. Otimizagdo de

geometrias: estados fundamentais e estados de transi¢do. Coordenada de reagao.

4. Métodos Quénticos, Experimental: Programas de mecéanica quantica para micro-
computadores. Construgdo de geometrias moleculares. Analise e interpretacao de resultados
de calculos: matrizes e graficos moleculares. Fungbes termodinamicas. Exemplos de

mecanismos de reacao: perfis de reagdes e estados de transicao.
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