
 

Código: QF852 

Nome: Modelagem Molecular 

Nome em Inglês: Molecular Modelling 

Nome em Espanhol: Modelización Molecular 
Tipo de Disciplina: Semanal 

Tipo de Aprovação: Nota e Frequência 

Característica: Regular 

Frequência: 75% 
Tipo de Período / Período de Oferecimento: Semestral / Todos os períodos 

Exige Exame: Sim 

Vetores 

T L P O PE OE SL SEMANAS CRÉDITO 
2 - - - - - 2 15 2 

Ocorrência nos Currículos:  

Pré-requisitos:  

Ementa: Introdução aos métodos de simulação computacional; descrição de modelos atômicos e 
moleculares; reatividade química; sistemas biológicos; sólidos e materiais. 

Programa: 
A. Introdução à química computacional 
Modelos atômicos e moleculares (métodos ab initio, semiempíricos e da DFT) . 
Propriedades eletrônicas e moleculares. 
Aplicações. 
B. Sistemas biológicos 
Campos de força. 
Simulações de dinâmica molecular. 
Aplicações. 
C. Sólidos e materiais 
A química computacional na Nanociência. 
A revolução da Teoria do Funcional da Densidade. 
Aplicações. 
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