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Mini-curso Prático 

Métodos semi-empíricos de Química-Quântica 

 

Objetivo 
  
 Este mini-curso tem como objetivo apresentar os aspectos práticos do uso dos métodos semiempíricos de 

química quântica para modelagem molecular de sistemas químicos e biológicos. 

 

Ementa 
 

1. Apresentação Introdutória do Formalismo dos Métodos Semi-empíricos 

2. Parametrização dos Métodos Semi-empíricos 

3. Cálculo de Biomoléculas: Método MOZYME 

4. Apresentação dos Programas  

a. Gabedit 

b. MOPAC 2012 

5. Atividades práticas 

a. Reação Isodésmica 

b. Análise Conformacional de Ciclohexanos Substituídos 

c. Propriedades Eletrônicas de Proteínas 
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