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Forma de Condução/Organização da Disciplina e das Avaliações 
Descrição: As aulas serão ministradas presencialmente, em formato teórico-prático, com 

alternância entre exposição conceitual e atividades hands-on em notebooks ou ferramentas 
de IA. As avaliações também ocorrerão de forma presencial, com entregas associadas às 

atividades práticas quando pertinente. 

A frequência mínima para aprovação na disciplina e para participação em Exame Final, caso 
necessário, será de 75%. 

 

A verificação da aprendizagem será realizada através de: 
● Atividades práticas em notebook e/ou ferramentas de IA; 

● Seminário/estudo de caso com discussão crítica de aplicação de IA generativa em 

Química; 
● Projeto final, no qual o estudante propõe e implementa uma aplicação. 

 

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avaliações 
Descrição: As atividades práticas (execução guiada de notebooks e exercícios 

computacionais) serão realizadas presencialmente, em sala de aula e/ou laboratório de 

informática, de acordo com o cronograma apresentado ao longo do semestre. 

O seminário será realizado por meio de apresentação oral em sala, em data previamente 

agendada com a turma. 

O projeto final deverá ser encaminhado ao docente (em formato digital), incluindo o 
notebook e os materiais solicitados (ex.: breve relatório e/ou slides), dentro do prazo 

definido no cronograma da disciplina. 

As notas das avaliações e atividades serão divulgadas em até 10 (dez) dias após a 

realização/entrega, por meio do canal institucional adotado pelo curso (Google Classroom). 

As revisões (quando solicitadas) serão agendadas em datas combinadas com os estudantes, 

assegurando transparência e possibilidade de esclarecimento sobre critérios e correção. 
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Critérios de Avaliação e Aprovação 
A avaliação da disciplina será composta por três componentes: 

● AP — Atividades Práticas presenciais (4) 

● SEM — Seminário (apresentação oral em sala) 

● PF — Projeto Final (entregue ao docente, em formato digital) 

A Média Final (MF) será calculada por média ponderada, conforme a expressão: 

MF=0,3⋅AP + 0,3⋅SEM + 0,40⋅PF 

 

Condições de aprovação 

● Se MF ≥ 5,0 → Aprovado 

● Se MF < 5,0 → Exame 

Estudantes em Exame 

Para os estudantes que ficarem em exame, a Nota Final (NF) será calculada por 

NF=(MF+EXAME)/2 
 

● Se NF ≥ 5,0 → Aprovado 

● Se NF < 5,0 → Reprovado 

 
 
Frequência 

A frequência mínima exigida para aprovação na disciplina e para realização de Exame Final 

é de 75%, conforme o Regimento Geral da Graduação da UNICAMP. 

Abono de faltas, revisão e situações especiais: 

Os procedimentos relativos a abono de faltas, revisão de notas e realização de exames 
seguem o disposto no Regimento Geral da Graduação da UNICAMP e as orientações da 

Comissão de Graduação do Instituto de Química. 

Forma de Atendimento Extra-Classe 
Descrição: O atendimento extraclasse será realizado por meio de plantões periódicos de 
orientação, presenciais ou online, com foco no acompanhamento das atividades práticas e 

do projeto final. Os horários serão definidos ao longo do semestre, de acordo com as 

demandas da turma, podendo incluir atendimentos coletivos e individuais. 

 

Calendário 
Data Atividade 

09/06 Apresentação da proposta do Projeto Final (Seminário) 

23/06 Entrega do Projeto Final 

14/07 EXAME 

As atividades práticas ocorrem presencialmente ao longo do semestre. 

  
Art. 58 do Regimento Geral de Graduação: O Exame deverá ser realizado no período previsto pelo Calendário 
Escolar e deverá estar agendado para o mesmo dia da semana e horário em que são ministradas as aulas da 
disciplina, exceto na ocorrência de feriado ou ponto facultativo. 
23/02 - Início das aulas do 1º período letivo de 2026 
20 e 21/04 - Feriado/Expediente Suspenso - Não haverá atividades 



12/05 - Avaliação e discussão de cursos - Não haverá aula 
13 a 18/07 - Semana de Exames 

 

Outras informações relevantes 
(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduação: São condições para aprovação: II - nas 
disciplinas em que nota e frequência são adotadas como forma de avaliação – obter nota final 
igual ou superior a 5,0 (cinco vírgula zero) e a frequência mínima estabelecida para a disciplina 
no Catálogo dos Cursos de Graduação; a frequência mínima de 75%. 
(2) Sobre o Abono de Faltas: os critérios do Abono de Faltas são definidos pelo artigo 72, do 
Regimento Geral de Graduação. 
(3) Quaisquer alterações no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do 
semestre, só poderão ser realizadas mediante a concordância do(a) Docente e Discentes, e 
autorização da Comissão de Graduação. 

 

SEGUEM A EMENTA, PROGRAMA E BIBLIOGRAFIA 

 

Ementa  

Estudo das aplicações da Inteligência Artificial Generativa na Química Moderna. 

Fundamentos de IA e ML. Modelos generativos (autoencoders, GANs, diffusion e 

transformers). Design inverso de moléculas e materiais. Modelagem multiescala e redes 

neurais informadas por física (PINNs). Integração entre IA e automação laboratorial. 

Aspectos éticos, reprodutibilidade e validação científica. 

Objetivo geral  

Capacitar o estudante a compreender e aplicar técnicas de Inteligência Artificial 

Generativa (IA generativa) em contextos da química moderna — desde o design de 

moléculas e materiais até a automação laboratorial — desenvolvendo competências 

críticas, experimentais e éticas no uso de IA na ciência.  

Objetivos específicos  

● Compreender os fundamentos da IA e Aprendizado de Máquina aplicados à 

química.  

● Analisar e implementar modelos generativos (VAEs, GANs, Diffusion Models, 

Transformers).  

● Aplicar IA generativa em design molecular, simulações físico-químicas e 

engenharia de materiais.  



● Explorar o uso de IA multiescala e agentes autônomos em ambientes 

laboratoriais.  

● Discutir desafios de interpretabilidade, ética e validação experimental dos 

modelos generativos. 

Programa  

Módulo 1 – Fundamentos de IA, ML e IA generativa 

Conteúdos: 

● Introdução à IA, ML e IA generativa. 

● Fundamentos de aprendizado supervisionado, não supervisionado e 

generativo. 

● Introdução a Engenharia de Prompt 

Módulo 2 – Modelos Generativos e Design Inverso em Química 

Conteúdos: 

● Fundamentos de VAEs (Autoencoder Variacionais), GANs (Redes Adversariais 

Generativas), Diffusion e Flow Models  

● Estratégias de design inverso e geração condicionada. 

● Combinação de RL + GANs e métodos híbridos. 

Módulo 3 – IA Generativa em Simulações, Materiais e Catálise 

Conteúdos: 

● Aplicações em predição de propriedades físico-químicas, modelos de força 

(force fields) e simulações moleculares  

● Redes neurais informadas por física (PINNs) e GNNs para potenciais 

interatômicos. 

● Estudo de caso: Design de catalisadores e materiais funcionais  

 

Módulo 4 – Agentes Autônomos, LLMs e Automação Multiescala 

Conteúdos: 



● Integração de IA com plataformas robóticas e laboratórios autônomos (self-

driving labs). 

● Agentes de IA e LLMs na interpretação de dados químicos e planejamento 

experimental. 

Módulo 5 – Ética, Interpretabilidade e Projeto Final 

Conteúdos: 

● Reprodutibilidade, integridade e explicabilidade dos modelos de IA  

● Discussão sobre vieses e limites da geração de dados químicos. 
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