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Forma de Condug¢ido/Organizagio da Disciplina e das Avaliacées

A disciplina sera estruturada em quatro blocos de conteldo, cada um ministrado por um dos
docentes responsdveis. As aulas ocorrerdo em sala de informatica, equipada com
computadores que permitirdo aos estudantes acompanhar em tempo real as exposi¢des dos
docentes, bem como realizar as atividades praticas propostas. Parte dessas atividades tera
carater avaliativo, sendo utilizadas para aferir o desempenho e o aproveitamento dos
estudantes ao longo do curso.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das AvaliagGes

Cada docente estabelecerd para cada atividade um prazo de entrega de acordo com as
exigéncias da propria atividade.

Critérios de Avaliacdo e Aprovacao

A disciplina esta organizada em quatro blocos de conteldo, cada um ministrado por um dos docentes
responsaveis. Em cada bloco, os estudantes realizardo uma atividade avaliativa (relatério, exercicio
pratico, prova ou projeto curto), com nota atribuida de 0 a 10. A nota de cada bloco sera liberada até
7 dias ap0s a entrega da atividade avaliativa.

A média parcial (MP) sera calculada como a média aritmética simples das notas obtidas nos quatro
blocos:

MP = (N1 + N2 + N3 + N4) / 4

Onde:
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N1, N2, N3 e N4 sdo as notas atribuidas nos blocos 1, 2, 3 e 4, respectivamente.
Caso a média parcial seja maior ou igual a 5,0, o aluno sera considerado aprovado, desde que tenha
frequéncia minima conforme o regimento da instituigdo.

Se a média parcial for entre 2,5 e 4,9, o estudante podera realizar o exame final (EF).

A nota final (NF) sera calculada como a média aritmética entre a média parcial e a nota do exame
final:

NF = (MP + EF) / 2

O aluno sera aprovado se a nota final for igual ou superior a 5,0.

Forma de Atendimento Extra-Classe

Hordrios para a discussdo de davidas com cada docente poderdo ser agendados, caso
necessario.

Calendario
Data Atividade

24/02/2026 Apresentacdo da disciplina
03/03/2026 Aula 1 — Prof. Pedro
10/03/2026 Aula 2 — Prof. Pedro
17/03/2026 Aula 3 — Prof. Pedro
24/03/2026 Aula 4 — Prof. Pedro
31/03/2026 Aula 5 — Prof. Leandro
07/04/2026 Aula 6 - Prof. Leandro
14/04/2026 Aula 7 - Prof. Leandro
28/04/2026 Aula 8 - Prof. Miguel
05/05/2026 Aula 9 - Prof. Miguel
12/05/2026 Avaliacdo e discussdo de cursos - Ndo havera aula
19/05/2026 Aula 10 - Prof. Miguel
26/05/2026 Aula 11 - Prof. Diego
02/06/2026 Aula 12 - Prof. Diego
09/06/2026 Aula 13 - Prof. Diego
14/07/2026 Exame

Art. 58 do Regimento Geral de Graduagdo: O Exame deverd ser realizado no periodo previsto pelo Calenddrio
Escolar e deverd estar agendado para o mesmo dia da semana e hordrio em que sGo ministradas as aulas da
disciplina, exceto na ocorréncia de feriado ou ponto facultativo.

23/02 - Inicio das aulas do 12 periodo letivo de 2026

02 a 04/04 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
20 e 21/04 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
01 e 02/05 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
12/05 - Avaliacdo e discussdo de cursos - Ndo haverd aula

04 a 06/06 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
01 a 08/07 - Semana de Estudos

09 a 11/07 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
13 a 18/07 - Semana de Exames

Outras informacgoes relevantes
(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduacdo: Sdo condicOes para aprovagdo: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdo adotadas como forma de avaliagdo — obter nota final




igual ou superior a 5,0 (cinco virgula zero) e a frequéncia minima estabelecida para a disciplina
no Catdlogo dos Cursos de Graduagdo; a frequéncia minima de 75%.

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

(3) Quaisquer alteracées 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
autorizacdo da Comissao de Graduacao.

(4) Conforme a Instrugdo Normativa CCG n2 02/2025, o Docente podera atribuir nota zero a
atividades em que forem identificados elementos que comprometam sua lisura, com o devido
registro e fundamentacao.

SEGUEM A EMENTA, O PROGRAMA E A BIBLIOGRAFIA




Cédigo: QF852

Nome: Modelagem Molecular

Nome em Inglés: Molecular Modelling

Nome em Espanhol: Modelizacién Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacado: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

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

Exige Exame: Sim

Vetores
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Ocorréncia nos Curriculos:

Pré-requisitos:

Ementa: Introdugdo aos métodos de simulagdo computacional; descricio de modelos atémicos e
moleculares; reatividade quimica; sistemas biolégicos; sélidos e materiais.

Programa:

A. Introdugdo a quimica computacional

Modelos atémicos e moleculares (métodos ab initio, semiempiricos e da DFT) .
Propriedades eletrdnicas e moleculares.
Aplicagdes.

B. Sistemas biologicos

Campos de forga.

Simulagoes de dinamica molecular.

Aplicacdes.

C. Sélidos e materiais

A quimica computacional na Nanociéncia.

A revolugdo da Teoria do Funcional da Densidade.
Aplicagdes.
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