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Unidade
Cddigo da Departamento ou
Opcéo de Vaga MC-196 I.Drograma./_ . Programa de Engenharia Quimica / Engenharia Molecular
Setorizagao Definitiva
1. Funcg@es de particdo (Microcandnica, Canbnica, Grande Canodnica). Hip6teses de Gibbs, no¢cbes de ensemble, relacdo com a
termodinamica classica (leis da termodinamica). Visdo microscépica da energia e da entropia. Flutuacoes.
Contetdo

Programético

2. Propriedades termodinamica em diferentes ensembles. Transformadas de Legrende. Distribuicdes de Boltzmann, Fermi-Dirac e
Bose-Einstein. Funcdes de particdo semiclassicas. Distribuicdo de Maxwell-Boltzmann.

3. Métodos de Monte Carlo e de dinamica molecular em diferentes ensembles. Fun¢fes de Correlagcdo. Condigbes de contornog
periédicas. Forcas de curto alcance e longo alcance. Campos de forca. Calculo de coeficientes de transporte (difuséo e
viscosidade). Calculo de energia livre. Calculo de energia de solvatacéo.

4. Termodinamica estatistica de redes: aproximacado de Bragg-Williams, aproximacéo de Guggenheim, modelo de Flory-Huggins|
(solucdes poliméricas). Funcdes de correlagdo. Funcdo de distribuicdo radial e teoria de perturbacdo. Equacdes de estado tipo
SAFT e CPA.

5. Diagramas de fases e algoritmo de estabilidade. Ponto criticos, caracterizacdo e algoritmos de calculo. Topicos especiais: Teoria
de adsor¢éo, Hidratos de gas. Solugdes eletroliticas. Teoria do funcional da densidade classico (c-DFT).

6. Fundamentos de Quimica Quéantica e de Teoria do Funcional da Densidade (DFT): Equacdo de Schrddinger; principio
\variacional, aproximacdo e modelo de Hartree-Fock; densidade eletrbnica; teoremas de Kohn-Sham; funcionais de troca e
correlacéo.

7. Fundamentos de Quimica Computacional: determinacdo de campos de forca; métodos de estrutura eletrénica; métodos de
correlacdo eletrdnica; conjuntos de base; métodos de valéncia.

8. Calculos de estado fundamental: energias, forcas e tensdes autoconsistentes; orbitais Kohn-Sham; projetor de onda aumentadal
(PAW); pseudopotenciais ultramacios e de norma conservada; correcdes de van der Waals; DFT + U, DFT + U + V; DFPT.
9. AplicacGes em Catalise e Termodinamica: dindmica molecular Car-Parrinello; dindmica molecular de Born-Oppenheimer; método
de Nudged Elastic Band (NEB); otimizacdo de geometrias e estruturas moleculares; forca de ligacdes; determinacao e construcao

de superficies de energia potencial; determinacdo de estados de transicdo; densidade de estados projetada; analise de Bader.
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10. Caracterizacdo de materiais e interacdo radiacdo-matéria: momentos de dipolo; polarizabilidade; modelagem e previséo

espectroscopicas: Raman, infravermelho, ressonancia magnética nuclear, ressonancia de spin eletrénico, absorgéo de raios X.
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