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Programa da Disciplina

1. Dinâmica de sistemas microscópicos.
· Princípios de teoria quântica: Dualidade onda – partícula; Equação de Schrödinger; Princípio de incerteza.

· Aplicações de teoria quântica: Translação (Estrutura electrónica do -caroteno); Rotação (Estrutura electrónica de fenilalanina); Vibração: oscilador harmónico (Vibração N-H da ligação peptídica).
· Átomos de hidrogénio: Energias permitidas; orbitais atómicas.
· Estrutura de átomos poli-electrónicos: Aproximação orbital e Princípio de Exclusão de Pauli; Penetração e blindagem; Principio de construção; Configurações de catiões e aniões; Raios atómicos e iónicos; (o papel de Zn2+ em bioquímica); Energia de ionização e afinidade electrónica. 

2. Ligação química
· Teoria de ligação pela valência: Curvas de energia potencial; Moléculas diatómicas, Moléculas poliatómicas; Promoção e hibridação; ressonância.

· Teoria de orbitais moleculares: Orbitais ligantes e antiligantes; Princípio de construção para moléculas; Simetria e sobreposição. 

· Introdução a teoria de simetria de grupos pontuais: Operações de simetria; Classificação de moléculas pelo grupo de simetria. Tabela de caracteres. 

· Teoria de orbitais moleculares: Estruturas electrónicas de moléculas diatómicas homonucleares; (Reactividade bioquímica de O2 e de N2); Moléculas diatómicas heteronucleares; (Bioquímica de NO); Estruturas de moléculas poliatómicas; (Papel único de carbono em bioquímica); Teoria do campo de ligantes; (Teoria do campo de ligantes e ligação de O2 a hemoglobina).

· Bioquímica computacional: Métodos semi-empíricos; Métodos ab initio de teoria de funcional de densidade; Resultados em forma gráfica; Previsão de propriedades moleculares.
3. Macro-moléculas e auto-montagem 

· Determinação do tamanho e forma: Ultracentrifugação; Espectrometria de massa; Cristalografia de raios X (Estrutura da DNA pela difracção dos raios X).
· Controlo da forma: Interacções entre cargas parciais; Momentos eléctricos dipolares; Interacção entre dipolos; Momentos dipolares induzidos; Interacções de dispersão; Pontes de hidrogénio; Interacção total; Reconhecimento molecular e design de medicamentos. 
· Níveis da estrutura: Ordem mínima: gases e líquidos; Espirais aleatórios; Estruturas secundárias de proteínas; Estruturas de ordens mais elevadas de proteínas; Interacção entre proteínas e membranas biológicos; Ácidos nucléicos; Polisacarídeos; Simulações computacionais. 
(a continuar)
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