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EMENTA

sitios (sites) educacionais para o ensino de quimica.

Introducdo aos programas computacionais (softwares) para tratamento de dados, bases de dados, construgéo

de moléculas, modelagem computacional, calculos computacionais, simulacéo, tutoriais. Introdugdo aos

OBJETIVO (S) DO COMPONENTE

Explorar os beneficios que a visualizacdo e a manipulacdo de atomos virtualmente pode oferecer, de forma

didatica, para uma melhor compreensdo dos contetdos programaticos de sala de aula, visando um melhor
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entendimento do comportamento e disposicéo espacial de uma determinada molécula. Também auxiliar no
aproveitamento dos contetdos abordados em diversas areas da quimica, por exemplo: quimica organica
(estereoquimica, reacOes organicas, reatividade, propriedades), quimica inorgénica (estrutura de compostos
inorganicos, simetria e teoria de grupo, propriedades, ligacfes quimicas), fisico-quimica (termodinamica,
teoria de orbitais moleculares, etc.).

METODOLOGIA

A dindmica do componente curricular sera desenvolvida por meio de aulas tedricas expositivas, utilizando
quadro branco e Datashow, com discussdo do conteldo, resolugdo de exercicios e fazendo estudo de caso
gue envolvem varias areas da quimica. Sendo também a dindmica das aulas complementadas por consulta
bibliogréafica (basica e complementar, tais como livros, artigos cientificos, etc.), por parte dos alunos, e

discussao.

AVALIACAO

O processo de avaliagdo da disciplina sera realizado por meio de prova escrita, trabalho, desenvolvimento

de projeto, apresentacéo de seminario, lista de exercicio e frequéncia.

CONTEUDO PROGRAMATICO

Introdugdo a quimica computacional: aplicagfes. Aplicacdes de Computadores em Quimica. Introducéo a
Programas Graficos. Manipulagdo de dados. Ajuste de dados. Diferenciacdo e integragdo numeéricas.
Representacdo grafica de moléculas: visualizagdo, manipulacéo e determinagdo de parametros geométricos
de moléculas. Determinacdo de parametros eletrénicos de moléculas. Aplicagdes. Estabilidade de
conférmeros. Utilizacdo da densidade eletrénica e do potencial eletrostatico na interpretacdo da reatividade
quimica de moléculas 1/1. Utilizacdo da densidade eletrénica e do potencial eletrostatico na interpretacdo da
reatividade quimica de moléculas 1/2. Obtencdo de espetros vibracionais e atribuicbes dos modos normais

vibracionais de moléculas simples.

BIBLIOGRAFIA BASICA

- SHRIVER, D. F.; ATKINS, P. W. Quimica inorganica. Editora Bookman, 2008, 4° edicéo.

- SOLOMONS, T. W. G.; FRYHLE, C. B. Quimica organica, v.2. Editora LTC, 2012, 102 edi¢&o.

- ATKINS P.; JONES, L. Principios de Quimica- questionando a vida moderna e 0 meio ambiente.
Editora Bookman, 2012, 52 edic&o.
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BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR

- FORESMAN, J.B.; FRISCH, £. Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods. Editora
Gaussian, 2° edition.

- CRAMER, C. J. Essentials of Computacional Chemistry. Editora Willey, 2002.

- LEACH, A. R. Molecular Modelling. Principles and Applications. Prentice Hall, 2001, 2° edition.

- RODRIGUES, M. R. M.; ALMEIDA, R. S.; SILVA, E. P.; CHAVES, D.C. O uso de Ferramentas
Computacionais no Ensino de Quimica: Estudo de Isomeria Geométrica no Ensino Médio.52°
Congresso Brasileiro de Quimica, Outubro 2012.

- MORGON, N. H.; COUTINHO, K. Métodos de Quimica Tedrica e Modelagem Molecular. Editora
Livraria da Fisica, 2007.

- BEZERRA, A. F; LOPES, K. C.; ARAUJO, R. C. M. U. Utilizagdo da Quimica Computacional
como Ferramenta de Auxilio no Aprendizado dos Contetidos do Ensino Médio. XVI ENEQ e X
EDUQUI. Julho 2012.

- ATKINS, P. W.; DE PAULA, J. Fisico-quimica, v.2. Editora LTC, 2012.

- RAUPP, D.; SERRANO, A.; MARTINS, T. L. C. A evolugdo da quimica computacional e sua
contribuicdo para a educacdo em Quimica. Revista Liberato, Novo Hamburgo, vol. 9, n. 12, p. 13-
22, jul./dez. 2008.

- MICHEL, R.; DOS SANTOS, F.M.T.; GRECA, I.LM.L. Uma busca na Internet por Ferramentas
Para a Educacao Quimica no Ensino Médio. Quimica Nova na Escola, p. 3, n° 19, maio (2004).

- MARIANO, A.; VENTURA, E.; DO MONTE, S.A.; BRAGA, C. F.; CARVALHO, A. B.; ARAUJO,
R. C. M. U. O Ensino de Reagbes Orgéanicas Usando Quimica Computacional: I. Reacbes de
Adicao Eletrofilica a Alquenos. Quim. Nova, v. 31, n° 5, 1243 (2008).

- Site do programa: Gaussian09 (http://www.gaussian.com ).
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