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1 OBJETIVOS

Apresentar aos discentes as possibilidades de utilizagdo das ferramentas computacionais para fins de pesquisa e/ou no ensino de quimica.

2. EMENTA

Ancoragem molecular; dindmica molecular; célculos quénticos.

3. PROGRAMA

1. Ancoragem molecular
1. 1 Fundamentos da técnica; ancoragem cega; ancoragem baseada em modelo; aplica¢do da ancoragem molecular no processo de busca de candidatos a formacos e no ensino de bioquimica e enzimologia

2. Dindmica Molecular

2. 1 Fundamentos da técnica; dinimica molecular cldssica e ab initio

2.2 Aplicagdo da dindmica molecular na Industria: nanoestruturas de carbono, celulose, nanosensores e farmacos

2.3 Aplicagdo da dindmica molecular no Ensino de Quimica: equilibrio quimico, entalpia, efeitos da temperatura na interagdo dos compostos
3. Célculos ab initio

3. 1 Fundamentos da técnica; aplicac@o da Teoria do Funcional da Densidade 2 interagdo entre moléculas orgénicas e superficies, 8 compostos quimicos industriais altamente reativos e a conversdo de metano em metanol
3.2 Aplicagdo no Ensino de Quimica: centros reacionais, estabilidade de estruturas e estados de transi¢io
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