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Catalogo: 2023

Numero de créditos: 4
Carga horaria semestral: 60h Carga horéaria de extenséo: Oh
Carga horaria semanal tedrica: 2h
Carga horaria semanal pratica: 2h Semestres: 1 e ll
Objetivos

A disciplina tem como eixo norteador o estudo de dois temas importantes da Quimica Computacional:
Simulacdes por Dindmica Molecular (DM) e Redes Neurais Atrtificiais (RNA). Os temas sdo abordados de forma
tedrica e prética, utilizando algoritmos desenvolvidos em sala de aula.

Ementa

A Histéria da Quimica Computacional. Termodinamica estatistica. Topicos de Mecanica classica. Introdugdo aos
Métodos numéricos de analise: Integradores numéricos. Introducéo a linguagem de Programagéo Scilab.
Introducdo ao estudo de redes Neurais Artificiais. A Rede Multilayer-Percepton (MLP). Implementacéo
Computacional da Rede MLP usando Scilab.

Pré e correquisitos

Nao definidos

Oferecimentos obrigatérios

Nao definidos

Oferecimentos optativos

Curso Grupo de optativas

Quimica - Bacharelado Geral
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QAM 456 - Topicos em Quimica Computacional

Conteldo

Unidade T P ED |Pj To

1.A Histdria da Quimica Computacional 2h Oh Oh Oh 2h
1.Aplicagbes computacionais em quimica. Métodos Classicos de
andlise . Primeiros modelos de simulag¢éo por dinamica
molecular. Aplicacdes

2.Termodinamica estatistica 4h Oh Oh Oh 4h
1.Teoria cinética molecular. Funcao de distribuicdo de Maxwell,
velocidades moleculares médias e energias médias. Principio
de equiparticdo da energia. Definicdo termodindmica da
temperatura
2.Ensembles estatisticos: NVE, NVT e NPT

3.Toépicos de Mecéanica classica 4h Oh Oh Oh 4h
1.As leis de Newton e as equacgdes de movimento. Formulagéo
de Lagrange e Hamilton. Hamiltoneano classico
2.Introducao as interacdes intermoleculares. Energia
configuracional e tipos de interacéo intermolecular de curto e
longo alcance. Modelos de superficie de energia potencial

4.Introducdo aos Métodos numéricos de andlise: Integradores 4h Oh Oh Oh 4h
numéricos
1.Equacdes diferenciais. O método de Runge-Kutta. O método
de Velet
2.Propagacéao das equagfes de Movimento de Newton e
Hamilton
5.Introducdo a linguagem de Programacéao Scilab 4h Oh Oh Oh 4h

1.Sistema Operacional Linux
2.Implementacdo Computacional da Dinamica Molecular pelo
método de Hamilton

6.Introducao ao estudo de redes Neurais Artificiais 4h Oh Oh Oh 4h
1.Histérico das Redes Neurais Artificiais
2.Principais topologias: Redes recorrentes e ndo recorrentes.
Aprendizado Supervisionado e ndo supervisionado

7.A Rede Multilayer-Percepton (MLP) 4h Oh Oh Oh 4h
1.Algoritimo Backpropagation. Definicdo de erro de treinamento
e ajuste de pesos
2.Aplicacdes em Quimica

8.Implementacdo Computacional da Rede MLP usando Scilab 4h Oh Oh Oh 4h
1.Aplicacbes diversas de RNA em quimica
9.Introducéo ao Sistema Operacional Linux Oh 2h Oh Oh 2h
10.Programacéo em Scilab: comandos essenciais Oh 2h Oh Oh 2h
11.Implementacdo de Superficies de Potenciais: O modelo de Oh 2h Oh Oh 2h

Lennard-Jones
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12.Estudo do Programa Dinamol Oh 4h Oh Oh 4h
1.Condig6es Iniciais e Propagac¢éo das equacgdes de Hamilton
2.Simulag&o de um sistema atdémico simples
13.Determinagdo computacional da temperatura termodinamica. Oh 4h Oh Oh 4h
Ensembles NVE, NVT e NPT
14.Implementacédo do Algoritimo de Nosé-Hoover Oh 2h Oh Oh 2h
15.Determinacé&o da Funcéo de Distribuicdo Radial (Gr) Oh 2h Oh Oh 2h
16.Modelagem de estruturas cristalinas metélicas: O potencial de Oh 2h Oh Oh 2h
Morse
17.Estudo da Transicao de fases de Sistemas Atdmicos diversos Oh 2h Oh Oh 2h
18.Estudo do programa NeuroQuim: A rede MLP e o Algoritimo Oh 4h Oh Oh 4h
Backpropation
19.Aplicacdes Diversas de MLP: estudo de casos Oh 4h Oh Oh 4h
Total | 30h | 30h | Oh Oh 60h
Tedrica (T); Pratica (P); Estudo Dirigido (ED); Projeto (Pj); Total (To);
Planejamento pedagogico
Carga horaria Itens
Tedrica Apresentacao de conteddo oral e escrito em quadro convencional; Apresentagdo de

conteudo oral e escrito com o apoio de equipamento (projetor, quadro-digital, TV,
outros); Debate mediado pelo professor; e Seminarios

Desenvolvimento de projeto

Pratica Pratica investigativa executada por todos os estudantes, Resolucéo de problemas e

Estudo Dirigido Resolucado de problemas e Projeto
Projeto Resolucdo de problemas, Desenvolvimento de projeto e Projeto de pesquisa
Recursos auxiliares N&ao definidos
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Bibliografias basicas

Descricéo Exemplares

SILVA, Ivan Nunes da; SPATTI, Danilo Hernane; FLAUZINO, Rogério Andrade. Redes neurais 2
artificiais: para engenharia e ciéncias aplicadas. Sao Paulo: Artliber, 2010. 399 p.

BRAGA, Joao Pedro. Fisico-quimica: aspectos moleculares e fenomenolégicos. Vigosa, MG: 7
[s.n.], 2002. 265 p.

BARROSO, Leb6nidas Conceigéo. Calculo nimerico: (com aplicagbes ). 2 ed. Sédo Paulo: Harbra, | 10
1987

SOUZA, Marco Antonio Furlan de. Algoritmos e légica de programacéo :: um texto introdutério 5
para engenharia. 2 ed. rev. e ampl. Sdo Paulo: Cengage Learning, 2011.

Bibliografias complementares

Descricdo Exemplares

SPERANDIO, Décio; MENDES, Jodo Teixeira; SILVA, Luiz Henry Monken E. Calculo numérico: 2
caracteristicas matematicas e computacionais dos métodos numéricos. Sao Paulo: Prentice Hall,
2003.

SCHERER, Claudio. Métodos computacionais da fisica. 1 ed. Sdo Paulo: Livraria da Fisica, 2005 | 3

FRANCO, Neide Bertoldi. Calculo numérico. Sao Paulo: Pearson Prentice Hall, 2006. 505 p. 9

CORMEN, Thomas H; MARQUES, Arlete Simile. Algaritmos: Teoria e pratica. Rio de Janeiro: 2
Elsevier, 2012 926 p.
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