CONTEUDO PROGRAMATICO, BIBLIOGRAFIA E ETAPAS DE PROVAS POR SETORIZAGAO

Etapas de Provas

Escrita Conforme disposto nos Artigos 46 a 56 e Art. 63 da Resolugao n° 16/2018 do CONSUNI.
Didatica Conforme disposto no Artigo 58 da Resolugéo n° 16/2018 do CONSUNI.

Titulos e Trabalhos Conforme disposto no Artigo 28 e 59 da Resolug&o n°® 16/2018 do CONSUNI.

Arguicdo de Memorial Conforme disposto no Artigo 57 da Resolugdo n° 16/2018 do CONSUNI.

Realizagdo de Prova Pratica: (X ) Sim ( ) Nao

CCS - Instituto de Pesquisas de Produtos Naturais Walter Mors

Cadigo MC-034 Departamento / Quimica de Produtos Naturais / Quimica Teodrica
Setorizagao Definitiva
1. Principios fundamentais da quimica quantica. Os postulados da mecanica quantica. As fungdes de onda multieletrdnicas: a aproximagao de Hartree-Fock. As funges
de base. Os métodos semi-empiricos da teoria dos orbitais moleculares. Métodos de ligacdo de valéncia. Andlise da fungao de onda.
2. Os tratamentos pds-Hartree-Fock para recuperagdo da energia de correlagao eletrénica. Correlagdo dindmica e estatica. Caracteristicas e principios fundamentais
dos métodos de correlagéo eletrénica.
Contetido 3. Espectroscopia atbmica e molecular. Transi¢des espectroscopicas. Espectros rotacional e vibracional. Espectroscopia eletrénica. Ressonancia magnética nuclear.
Programatico 4. Modelagem de reatividade quimica e estados de transig&o.
5. Métodos de analise conformacional.
6. Calculos de parametros de ressonancia magnética nuclear; deslocamento quimico e constante de acoplamento;
7. Reassinalamento estrutural de produtos naturais baseado na simulagéo teérica de parametros espectroscdpicos.
8. Utilizagdo de técnicas espectroscopicas em conjunto com métodos estatisticos e computacionais no auxilio do isolamento e identificag&o de substéncias bioativas
9. Métodos ab initio e DFT: teoria e aplicagéo
10. Modelos de solvatagéo implicita e explicita: teoria e aplicagéo
o  Cramer, C. J. Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, John Wiley & Sons: Chichester, 2002.
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