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Caracterizacao da disciplina

Codigo da disciplina: NHT4049.14 | Nome da disciplina: Estrutura da Matéria Avancada

Créditos (T-P-I): (2-4-8) Carga horéria: 72 horas

Planejamento da disciplina

Objetivos gerais

limitagdes de cada método.

O objetivo da disciplina é apresentar algumas ferramentas de modelagem molecular aplicadas a Quimica.
Os fundamentos de estrutura da matéria, em especial da teoria quéantica, serdo abordados juntamente
com atividades praticas no laboratério de informatica. Espera-se que, ao final do curso, o estudante seja
capaz de traduzir um problema experimental num modelo computacional, respeitando a aplicabilidade e as

Objetivos especificos

arquivos de entrada, execucdo de simulagdes, analise dos resultados).

Mostrar aplicagbes praticas em Quimica da teoria quantica da matéria, por meio de ferramentas de
modelagem molecular. Trabalhar com ferramentas computacionais (montagem de um modelo, criacdo de

Ementa

FUNDAMENTOS DA TEORIA QUANTICA. Equacdo de Schrédinger (propriedades, interpretacdo, solucdes
simples, estados estaciondrios). Atomo de hidrogénio. Fun¢des de onda para dtomos multieletrdnicos.
Teorema variacional e teoria de perturbagdes (exemplo do atomo de He).

de Hartree-Fock. Correlacdo eletronica. Aproximagdes semi-empiricas. Teorema de Hellman-Feynman.

de Hamiltonianos empiricos. Dindmica molecular. Termostatos (dinamica no ensemble NPT).

METODOS AVANGADOS DE ESTRUTURA ELETRONICA. Método de interacdo de configuracdes. Teoria de
perturbacdo. Introdugdo a Teoria do Funcional da Densidade. Dinamica molecular quantica (método de
Car-Parinello).

TEORIA DO ORBITAL MOLECULAR. Aproximacao de Born-Oppenheimer. Hamiltoniano eletronico. Método

DINAMINA MOLECULAR. Elementos de Mecénica Estatistica. Equacdes de Lagrange e Hamilton. Construgéo

Descricdo dos instrumentos e critérios de avaliagdo qualitativa

particularidades dos conteldos trabalhados.

avaliagdo que serdo considerados ao se iniciar a disciplina.

Nesta disciplina a avaliagdo do rendimento do aluno é realizada em fungdo do seu aproveitamento em
provas tedricas, seminarios, trabalhos de campo, entre outros, conforme exigido pelo docente. A
modalidade e pesos de cada avaliacdo serdao determinados pelo docente, levando em consideragdo as

Os conceitos a serem atribuidos aos estudantes ndao deverdo estar rigidamente relacionados a qualquer
nota numérica de provas, trabalhos ou exercicios. Os resultados também considerardo a capacidade do
aluno de utilizar os conceitos e material das disciplinas, criatividade, originalidade, clareza de apresentacao
e participagdo em sala de aula e laboratérios. O aluno serd informado sobre as normas e critérios de
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Recomendacgoes

Recomenda-se que o aluno se matricule nessa disciplina apos ter concluido FUV, Estrutura da Matéria,
Fisica Quantica, Interagdes Atébmicas e Moleculres, FVV, TQ.




