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Forma de Condugio/Organizac¢io da Disciplina e das Avaliagdes

A disciplina sera estruturada em dois blocos de contelddo, cada um ministrado por um dos
docentes responsaveis. As aulas serdo predominantemente expositivas, complementadas por
atividades didaticas adequadas a cada bloco tematico. Ao longo da disciplina, serdo realizadas
diversas atividades avaliativas, com o objetivo de acompanhar o processo de aprendizagem
dos estudantes.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avalia¢oes

Cada docente estabelecera para cada bloco os prazos de entrega das atividades de acordo
com as exigéncias da propria atividade.

Critérios de Avaliagdo e Aprovagao

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

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

MP=(N1+N2)/2
Onde:
N1 e N2 sdo as notas atribuidas nos blocos 1 e 2, 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 instituicdo.
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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.

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduacdo: Sdo condi¢cdes para aprovacgdo: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdao 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 Graduacao; 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 Graduagado.

(3) Quaisquer alteracdes 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
autoriza¢do da Comissdo de Graduacao.

Conforme a Instrugcdo 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 fundamentacgao.

Calendario
Data Atividade
11/08 Apresentacdo da disciplina
13/08 - 01/10 Bloco 1 — Prof. Leandro
06/10-03/12 Bloco 2 — Prof. Miguel
07/12-11/12 Semana de Estudos
15/12/2026 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.

10/08 - Inicio das aulas do 22 periodo letivo de 2026

12/08 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

17 a 21/08 - Semana da Quimica - ndo havera aula para as disciplinas dos cursos 05/50
07/09 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
12/10 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haver3d atividades
20/10 - Avaliagdo e discussdo de cursos - Ndo havera aulas

28/10 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
02/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

20 e 21/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
07 a11/12 - Semana de Estudos

07 e 08/12- Feriado/Expediente Suspenso - N3do havera atividades

Outras informacgoes relevantes

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduagdo: Sdo condi¢des para aprovac¢do: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdao 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 Graduagao; 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 Graduacgao.




(3) Quaisquer alteractes no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do
semestre, s6 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 fundamentagao.
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Pré-Req | -

Docente | Miguel San Miguel Barrera (Coord.), Leandro Martinez

Ementa

Bloco I: Fundamentos de simulacdes de dindmica molecular: elementos de mecdnica
estatistica, ensembles, simulacdes de dindmica molecular @ monte-carlo, distribuicdo de
velocidades, campos de forca. Integracdo das equacdes de mowvimento, termostatos,
barostatos. Comparacdao entre MD e MC. Fungdo de distribuicdo radial. Métodos de
amostragem ampliada e calculos de energia livre: integracdo termodindmica, perturbacio
termodindmica; amostragem enviesada: umbrella sampling, metadindmica, forcas
adaptativas, dindmica molecular guiada, igualdade de Jarzynski, amostragem de caminhos de
transicdo e propriedades cinéticas.

Bloco II: Fundamentos da teoria do funcional da densidade aplicados a descricdo eletrénica
de materiais. Estrutura eletrénica de salidos perigdicos, métodos de Kohn-Sham, funcionais
de troca-correlacdo e aspectos computacionais de célculos periddicos. Propriedades
estruturais, defeitos, superficies e interfaces. Aplicagdes em catdlise heterogénea,
fotocatalise & materiais funcionais. Introducdo a métodos avancados e discussdo de
aplicagbes contemporaneas em modelagem atomistica de materiais.

Programa

Bloco 1. Simulagdes de Dindmica Molecular e Métodos de Amostragem
1. Fundamentos de mecanica estatistica e simulactes

# Problema de muitos corpos classico e mecanica estatistica.

# Ensembles termodindmicos: microcandnico, candnico, isotérmico-isobarico e gran-
candnico.

#» Campos de forga: potenciais de interacdo, parametrizacdo e limitagGes.

#» Dindmica molecular: integracao das equacdes de movimento, algoritmos de Verlet e
variantes.

» Monte Carlo: amostragem de Metropolis e critério de aceitacdo detalhado.

# Distribuicdo de velocidades de Maxwell-Boltzmann.

» Comparacao entre MD e MC: vantagens, limitagdes e dominios de aplicacdo.




2. Controle termodindmico e funcbes de distribuicdo

¢ Termostatos: reescalonamento de velocidades, Berendsen, Mosé-Hoover e
Langevin.

® Barostatos: Berendsen e Parrinello-Rahman.

® Funcdo de distribuicdo radial: definicdo, cdlculo e interpretacdo estrutural.

o Propriedades dindmicas: funcdes de correlacdo temporal, coeficientes de transporte
e difusdo.

3. Métodos de amostragem ampliada e energia livre

Perturbacdo termodindmica (FEP) e integracdo termodindmica (TI).
Amostragem por guarda-chuva (umbrella sampling) e analise WHAM.
Metadindmica e variaveis coletivas.

Forcas adaptativas médias (ABF) e métodos relacionados.

Dindmica molecular guiada e igualdade de Jarzynski.

Amostragem de estados de transicdo: MEB, transition poth sompling e teoria de
estado de transicao.

¢ Propriedades cinéticas: taxas de reaciao e tempos de primeira passagem.

Bloco Il. Teoria do Funcional da Densidade Aplicada a Materiais e Catalise

1. Fundamentos de estrutura eletrénica e DFT
® Problema eletrdnico de muitos corpos.
® Aproximacdo de Born-Oppenheimer.
® Teoremas de Hohenberg-Kohn.

& Equacdes de Kohn-5ham.
® Funcionais de troca e correlacio.

® Bases e métodos para solidos: ondas planas, pseudopotenciais @ amostragem em
Espaco reciproco.

2. Propriedades de materiais via DFT

* Estrutura de bandas e densidade de estados.
* Defeitos em solidos.
* Superficies, interfaces e adsorcdo.

3. Aplicagtes em materiais e catilise
* Reatividade em superficies.
. Materiais semicondutores para catdlise e fotocatalise.
. Relagoes estrutura-propriedade em materiais funcionais.




