
Disciplina: Seminários aplicados à Química Computacional 

Carga horária: 64 horas 

Horário das aulas: às quartas e às sextas das 18:30 às 20:10 

Ementa: Introdução ao cálculo de estrutura eletrônica, evolução dos modelos físico-matemáticos, 
os postulados da mecânica quântica, tratamento estatístico de dados teóricos, fundamentos de 
espectroscopia (eletrônica, vibracional e de ressonância magnética nuclear), Métodos quirópticos 
para caracterização de micromoléculas, cinética e reações químicas ancoramento molecular e 
estudo de dinâmica clássica. 
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