Quimica Computacional Il

Créditos: 04
Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Conceitos Iniciais. Mecanica Molecular. Campos de Forca mais Utilizados.
Aplicacdes dos Métodos de Mecanica Molecular. Métodos Semi-Empiricos. Método
de Huckel. Aproximacgdo ZDO. Métodos CNDO, INDO e NDDO. O Método INDO/S. O
Método MNDO. Familia de Métodos baseados no MNDO. Métodos Atuais.

Programa:

1.

9.

Conceitos Iniciais

= Vibracbes Moleculares;

= Tratamento Quantico da Vibracdo Molecular;
= Potencial de Morse;

= Superficies de Energia Potencial;

= Potenciais Empiricos mais Avancados

Mecéanica Molecular

*  Principios;

= Campos de Forca;

= Parcelas da Energia;

» InteracOes Eletrostaticas;

= Parametrizacdo de um Campo de Forca

Campos de Forca mais Utilizados

» AMBER, OPLS, MM+, etc.

Aplicacdes dos Métodos de Mecanica Molecular
= Otimizacdo de Geometria;

= Analise Conformacional

Métodos Semi-Empiricos
» Equacdes de Hartree-Fock;
= Teoria dos Orbitais Moleculares

Método de Huckel
=  Formalismo;
= Aplicacao

Aproximacéo ZDO

Métodos CNDO, INDO e NDDO
= Invariancia Rotacional;

= Aproximacgdes e Equacgdes;

= Integrais;

= Ortogonalizacdo da Base;

= Parametrizacao;

= Versdes

O Método INDO/S

10.0 Método MNDO

»= Filosofia do Método MNDO;
* Integrais Paramétricas;
» Parametrizacgao;



Programa Mopac

11.Familia de Métodos baseados no MNDO

AM1;

PM3;

PM5;

SAM1;

Comparacao entre os Métodos

12.Métodos Atuais

RM1;
Sparkle/AM1;
Demais Métodos: PDDG, OM1, OM2, etc.

13.Estado-da-Arte em Métodos Semi-Empiricos e Mecanica Molecular

a. Métodos de Escalonamento Linear
b. Calculos de Proteinas usando Métodos Semi-Empiricos
c. QM/MM aplicado a Enzimas
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