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Etapas de Provas 

Escrita Conforme disposto nos Artigos 46 a 56 e Art. 63 da Resolução nº 16/2018 do CONSUNI. 
Didática Conforme disposto no Artigo 58 da Resolução nº 16/2018 do CONSUNI. 
Títulos e Trabalhos Conforme disposto no Artigo 28 e 59 da Resolução nº 16/2018 do CONSUNI. 
Arguição de Memorial Conforme disposto no Artigo 57 da Resolução nº 16/2018 do CONSUNI. 
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Conteúdo 

Programático 

1. Princípios fundamentais da química quântica. Os postulados da mecânica quântica. As funções de onda multieletrônicas: a aproximação de Hartree-Fock. As funções 
de base. Os métodos semi-empíricos da teoria dos orbitais moleculares. Métodos de ligação de valência. Análise da função de onda. 

2. Os tratamentos pós-Hartree-Fock para recuperação da energia de correlação eletrônica. Correlação dinâmica e estática. Características e princípios fundamentais 
dos métodos de correlação eletrônica. 

3. Espectroscopia atômica e molecular. Transições espectroscópicas. Espectros rotacional e vibracional. Espectroscopia eletrônica. Ressonância magnética nuclear. 

4. Modelagem de reatividade química e estados de transição. 

5. Métodos de análise conformacional. 

6. Cálculos de parâmetros de ressonância magnética nuclear: deslocamento químico e constante de acoplamento; 

7. Reassinalamento estrutural de produtos naturais baseado na simulação teórica de parâmetros espectroscópicos. 

8. Utilização de técnicas espectroscópicas em conjunto com métodos estatísticos e computacionais no auxílio do isolamento e identificação de substâncias bioativas 

9. Métodos ab initio e DFT: teoria e aplicação  

10. Modelos de solvatação implícita e explicita: teoria e aplicação 
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