Cédigo: QF852

Nome: Modelagem Molecular

Nome em Inglés: Molecular Modelling

Nome em Espanhol: Modelizacion Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacao: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / Todos os periodos

Exige Exame: Sim
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Ocorréncia nos Curriculos:

Pré-requisitos:

Ementa: Introducdo aos métodos de simulagdo computacional; descricdo de modelos atémicos e
moleculares; reatividade quimica; sistemas biologicos; sélidos e materiais.

Programa:

A. Introducdo a quimica computacional

Modelos atomicos e moleculares (métodos ab initio, semiempiricos e da DFT) .
Propriedades eletrénicas e moleculares.
Aplicacoes.

B. Sistemas biolégicos

Campos de forga.

SimulagGes de dinamica molecular.

Aplicacgoes.

C. Sélidos e materiais

A quimica computacional na Nanociéncia.

A revolucado da Teoria do Funcional da Densidade.
Aplicag0es.
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