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Descricao: As aulas serdo ministradas presencialmente, assim como as avaliacbes. A
frequéncia minima estabelecida para a aprovagao na disciplina é de 75%.

Descricdo: Serdo entregues apos todas as apresentagbes dos alunos ao final da disciplina.

A avaliagdo serd Unica e ird consistir de apresentagdo de um pequeno projeto de Quimica
Computacional pelos alunos ao final da disciplina. As notas para a pds-graduagao no projeto serdo
distribuidas de acordo com o seguinte:

A — Média final (MF) > 8,0

B-MF>7,0

C-MF2>5,0

D-MF<5,0

E — Abandono / Reprovado por frequéncia

Para a graduacgédo serdo considerados os seguintes critérios:

Se MF > 5,0 — Aprovado
Se MF < 5,0 — Reprovado

Descrigdao: Podem ser marcados horarios de atendimento com o professor e/ou PED
responsavel pela disciplina.

Data Atividade
01 a 05/03 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
10/03 — Primeira aula da disciplina



mailto:cormanich@unicamp.br

17 a 21/04 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
01 a 03/05 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
20/05 - Avaliagdo e discussdo de cursos - Ndo havera aula

19 2 21/06 - Feriado/Expediente Suspenso - N3do havera atividades
07 a 12/07 - Semana de Estudos

09/07 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

14 2 19/07 - Semana de Exames

Outras informagoes relevantes

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduacdo: S3o condicbes para aprovacdo: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sao adotadas como forma de avaliagao — obter nota final
igual ou superior a 5,0 (cinco virgula zero) e a frequéncia minima estabelecida para a disciplina
no Catalogo dos Cursos de Graduacdo; a frequéncia minima de 75%.

(2) Sobre o Abono de Faltas: os critérios do Abono de Faltas sdao definidos pelo artigo 72, do
Regimento Geral de Graduagao.

(3) Quaisquer alteragdes no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do
semestre, so poderdo ser realizadas mediante a concordancia do(a) Docente e Discentes, e
autorizacao da Comissao de Graduacgao.

SEGUEM A EMENTA, PROGRAMA E BIBLIOGRAFIA




12 semestre de 2025

Codigo: Q0859

MNome: Quimica Organica Computacional Aplicada

Nome em Inglés: Applied Computational Organic Chemistry

MNome em Espanhol: Quimica Orgadnica Computacional Aplicada

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovagio: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / A critério da Unidade de Ensino

Exige Exame: Sim

Vetores
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Ocorréncia nos Curriculos:

Pré-requisitos: Q0521 ou Q0327 ou Q0323 ou Q0421

Docente: Rodrigo Antonio Cormanich

Ementa: Métodos em Quimica Computacional, Softwares, Basico de Linux e programacio, Calculos
de energia, otimizacdo e frequéncia, superficies de energia potencial, barreiras de energia e de
rotagdo, analise conformacional, estudos de reagbes em quimica organica, calculos de estados de
transicdo e IRC, cdlculos de obtencdo de propriedades eletrdnicas e espectroscopicas, calculos
baseados em orbitais moleculares e densidade eletrbnica, cdlculos tedricos para entendimento de
estrutura e reatividade de compostos organicos.

Programa:
1. Softwares de cdlculos computacionais e interfaces graficas.
Meétodos de quimica computacional: MM, SE, ab initio e DFT.
Superficies de energia potencial e calculos de otimizacdo e frequéncia
Introdugdo a comandos basicos e programacio no Linux
Andlise conformacional de moléculas organicas
Calculos de pardmetros espectroscdpicos
Estudos de reagdes organicas simples utilizando-se calculos tedricos
Métodos interpretativos da fun¢do de onda baseados em orbitais moleculares
9. Métodos interpretativos da fungao de onda baseados em densidade eletrénica

e A

Bibliografia Basica

1) Material disponibilizado pelo professor.

2) JEMSEN, F. Introduction to Computational Chemistry: John Wiley & Sons, 2a Ed., 2007.

3} HEHRE, W. J.; SHUSTERMAN, A. J.; NELSON, ). E. The Molecular Modelling Workbook for Organic
Chemistry, 6th Ed., Prentice Hall, 2005.

Bibliografia complementar

1) LEWARS, E. Computational Chemistry: Introduction to the Theory and Applications of Molecular
and Quanturm Mechanics, Kluer Academic Publishers, 2004

2) WEINHOLD, F. Valency and Bonding: A MNatural Bond Orbital Donor-Acceptor Perspective, University
of Wisconsin, Madison, Clark R. Landis, University of Wisconsin, Madison 2009

3) FORESMANM, ). B; A. Frisch Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods, 3rd ed.,
Gaussian, Inc.: Wallingford, CT, 2015.

4) BADER, R. F. W. Atoms in Molecules: A Quantum Theory, Oxford University Press, 1994,

5) CREMER, C. ). Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, Znd Ed., Wiley, 2004,




