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OBJETIVOS: Introduzir as principais aproximações e limitações envolvidas nos métodos de química quântica e 
mecânica molecular. Demonstrar como esses métodos podem ser utilizados na obtenção de propriedades moleculares 
de interesse químico. Apresentar o formalismo envolvido na construção dos mesmos, utilizando o método de Hartree-
Fock como ponto de partida. Dar início ao uso de ferramentas computacionais para resolução de problemas numéricos e 
algébricos 
 
HABILIDADES E COMPETÊNCIAS: Compreender a utilização dos métodos de química quântica como uma ferramenta 
de auxílio na obtenção de propriedades moleculares. Saber escolher um método/técnica apropriado para resolver um 
determinado problema acerca de sistemas atômicos e moleculares. Compreender e interpretar os resultados obtidos a 
partir de um cálculo de química quântica e mecânica molecular. Estabelecer relações entre a estrutura eletrônica e as 
propriedades moleculares. Dar início ao uso de ferramentas computacionais para resolução de problemas numéricos e 
algébricos 
 
EMENTA/PROGRAMA 
Mecânica molecular: Equações de Newton aplicadas a sistemas moleculares; Funções de energia potencial utilizadas 
em simulação; Propriedades obtidas a partir de uma simulação; O método de Monte Carlo; Simulação de líquidos e 
biomoléculas 
Métodos ab-initio: Determinantes de Slater; O método de Hartree-Fock; O método de Hartree-Fock Roothan e a 
aproximação LCAO; Resolução iterativa das equações de Hartree-Fock; Falhas do método de Hartree-Fock; Correlação 
eletrônica e métodos pós-Hartree-Fock; Métodos perturbativos e variacionais;  
Métodos semi-empíricos: Principais aproximações envolvidas na construção de um método semi-empírico; 
Parametrização; Os principais métodos semi-empíricos; 
Métodos DFT: As equações de Khon-Sham e a densidade eletrônica; Principais aproximações e métodos envolvidos 
na teoria DFT. 
 
METODOLOGIA  
Aulas expositivas. 
 
AVALIAÇÃO : 
Provas escritas e seminários. 
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