ANEXO | DO EDITAL N2252/2024-PRH

CENTRO DE TECNOLOGIA
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUIMICA

| (72) Termodinamica Teorica Aplicada em Engenharia Quimica |

CONTEUDO PROGRAMATICO

1. Funcdes de particdo (Microcandnica, Candnica, Grande Candnica). Hipéteses de Gibbs,
nocdes de ensemble, relacdo com a termodinamica classica (leis da termodinamica). Visao
microscopica da energia e da entropia. Flutuagdes.

2. Propriedades termodinamicas em diferentes ensembles. Transformadas de Legendre.
Distribuicbes de Boltzmann, Fermi-Dirac e Bose-Einstein. Funcdes de particdo semiclassicas.
Distribuicdo de Maxwell-Boltzmann.

3. Métodos de Monte Carlo e de dindmica molecular em diferentes ensembles. Fun¢des de
Correlacdo. Condicdes de contorno periddicas. Forcas de curto alcance e longo alcance.
Campos de forca. Calculo de coeficientes de transporte (difusdo e viscosidade). Célculo de
energia livre. Calculo de energia de solvatacao.

4. Termodindmica estatistica de redes: aproximacdo de Bragg-Williams, aproximacdo de
Guggenheim, modelo de Flory-Huggins (solucdes poliméricas). Funcdes de correlagdo. Funcao
de distribuicdo radial e teoria de perturbacédo. Equacgfes de estado tipo SAFT e CPA.

5. Diagramas de fases e algoritmo de estabilidade. Ponto criticos, caracterizac@o e algoritmos
de célculo.

6. Fundamentos de Quimica Quéntica e de Teoria do Funcional da Densidade (DFT): Equacéo
de Schradinger e principio variacional

7. Fundamentos de Quimica Computacional: determinacdo de campos de for¢a; métodos de
estrutura eletrénica; métodos de correlagao eletrdnica; conjuntos de base; métodos de valéncia.

REFERENCIAS

Allen, M.P. e Tildesley, D.S. (2017) Computer Simulation of Liquids. Oxford Science Publications.
ISBN: 978-0-19-880319-5.

Frenkel, D. and Smit, B. “Understand Molecular Simulations, From Algorithm to Applications
Academic Press (2023). ISBN-10: 0323902928.

McQuarrie, D.A., Statistical Mechanics, Harper and Row Publishers, New York, 2000. ISBN-10:
1891389157.

Azevedo, E. G., Termodindmica Aplicada (4a Edic&o), Escolar Editora, Lisboa, 2018. ISBN-10:
9725925416.

Levine, I. Quantum Chemistry. Pearson, 2014. ISBN-10: 0205127703.

Van Santen, R.A.; Neurock. M. Molecular Heterogeneous Catalysis: A Conceptual and
Computational Approach. Wiley, 2006.

ISBN-10: 352729662X.

Jensen, F. Introduction to Computational Chemistry. Wiley, 2017. ISBN-10: 1118825993.

Koch. W.; Holthausen, M.C. A Chemist’s Guide to Density Functional Theory. Wiley, 2001. ISBN-
10: 3527303723.

AVALIACAO DA PROVA ESCRITA

CRITERIOS/QUESITOS
1- APRESENTACAO

a) Introducao Até 2 pontos
b) Desenvolvimento
c) Concluséo




2- CONTEUDO

a) Desenvolvimento do tépico
b) Organizacéo

c) Coeréncia e adequacao

d) Nivel de aprofundamento

Até 6 pontos

3- LINGUAGEM

a) Uso adequado da terminologia técnica
b) Propriedade

c) Clareza

d) Precisao

e) Referéncias bibliograficas

Até 2 pontos

Orientacao: sao atribuidas as pontuacdes somente aos itens 1,2e 3

AVALIACAO DA PROVA DIDATICA

CRITERIOS/QUESITOS

1- Plano de aula

- Adequacédo dos objetivos ao topico

- Dados essenciais do conteudo

- Adequacédo dos procedimentos e recursos didaticos

- Indicacédo do referencial bibliografico adequado e atual sobre o tépico da
aula

Até 2 pontos

2- Parte expositiva

Até 6 pontos

a) Conteudo:

- Apresentacéo e problematizacéo

- Desenvolvimento sequencial

- Articulagdo do conteddo com o tépico
- Cumprimento dos objetivos

- Exatiddo e atualidade

- Sintese analitica

b) Exposicéao:

- Consisténcia argumentativa  (contextualizacdo, questionamentos,
exemplificacbes, dados, informacdes)

- Adequacédo do material didatico ao contetudo

- Clareza, objetividade e comunicabilidade

- Linguagem: adequagéo, com corre¢éo, fluéncia e diccao

- Adequacéo ao tempo disponivel

¢) Uso de recursos:
- Adequacéo dos materiais
- Uso adequado dos recursos

3- Arguicéo

Até 2 pontos

a) Conhecimento:

- Nivel de conhecimento geral e especifico
- Informacdes corretas

- Atualidade de informag6es

b) Comunicacédo e linguagem:

- Clareza e objetividade

- Relacdo com as areas correlatas

- Argumentacdo segura

Orientacdo: sao atribuidas as pontuacdes somente aos itens 1,2 e 3

Projeto de Atividades Académicas




A prova especifica consistird na analise do documento projeto de atividades académicas
(apresentado pelo candidato no ato da inscri¢do) e de sua defesa publica.

O documento referente ao projeto de atividades académicas, contemplando ensino, pesquisa e
extensdo, de sua autoria, em forma digital, pdf, ndo deve exceder 25 paginas.

A defesa publica sera constituida de avaliagdo, mediante exposi¢ao e argui¢des orais, do projeto
de atividades académicas (ver descrigdo). O candidato tera no maximo 30 (trinta) minutos para
exposicdo oral de seu projeto de atividades académicas. Cada examinador tera 5 (cinco)
minutos, no maximo, para arguir o candidato, o qual dispora de tempo idéntico para a sua
manifestacdo, sendo que o total da arguicdo ndo podera ultrapassar 60 (sessenta) minutos,
incluido o tempo de exposigao do candidato.

A Comissao Julgadora avaliard o dominio do conhecimento e aptiddo do candidato na area do
concurso, com base nos seguintes aspectos:

a) pertinéncia e adequacgao do conteudo a ser proposto para o ensino de graduagao, extensao
universitaria e poés-graduacao;

d) pertinéncia e relevancia das atividades de extens&o e sua aderéncia as demais atividades
académicas do Departamento de Engenharia Quimica;

b) pertinéncia, relevancia, originalidade e exequibilidade do projeto de pesquisa proposto e sua
aderéncia a area de pesquisa em TERMODINAMICA TEORICA APLICADA A ENGENHARIA
QUIMICA;

O projeto de atividades académicas em Projeto de Atividades Académicas em Simulagao
Molecular aplicada a Engenharia Quimica.

deve ser elaborado de tal maneira a contemplar os seguintes itens:

1) Descrigao das atividades no ensino de graduagéao e pés-graduagao, abordando metodologias
ativas, em até duas paginas;

2) Descrigao das atividades de extensdo em até duas paginas;

3) Projeto de pesquisa original, ousado e competitivo internacionalmente, contendo:

3.1) Apresentagao dos desafios de pesquisa formulados e situados frente ao estado da arte e a
literatura existente;

3.2) Metodologia adequada e bem justificada;

3.3) Indicagéo de quais avangos os resultados da pesquisa trariam para a area de conhecimento
em que se insere, se bem-sucedido;

3.4) Descrigao de como os resultados propostos da pesquisa possibilitariam a expansao de forma
significativa da fronteira do conhecimento na area do concurso;

3.5) Indicacdo de até 5 artigos publicados pelo candidato relacionados ao tema do projeto de
pesquisa proposto.

Cada examinador atribuira nota de 0 (zero) a 10 (dez) ao projeto de atividades académicas,
sendo composta pelos seguintes itens:

1-) Nota 3,0, no maximo, atribuida ao documento escrito do projeto de atividades académicas;
2-) Nota 3,0, no maximo, atribuida a exposigao oral do projeto de atividades académicas;

3-) Nota 4,0, no maximo, atribuida a arguicdo do candidato.

A nota final do projeto de atividades académicas sera calculada pela média aritmética das notas
atribuidas pelos examinadores.

AVALIACAO DE TITULOS E CURRICULO

TABELA DE PONTUACAO
| - FORMACAO ACADEMICA/TITULACAO NA AREA DO CONCURSO
(méximo de 100 pontos)

Doutorado na area do concurso e/ou aprovacao de tese de Livre Docéncia 100
Créditos completos de doutorado, com aprovacao na qualificagdo, na area 75
do concurso

Mestrado na area do concurso 50

OBS: Seré& considerado apenas o titulo na area do concurso e com a maior pontuacao.
Il - ATIVIDADES ACADEMICAS
(méximo de 600)
Pontuac8o por obra ou atividade




1- Artigos Publicados, indexados ao Qualis, na area do concurso nos ultimos 05 anos

Qualis A1 com até 4 autores 25
Qualis A1 com 5 a 6 autores 23,75
Qualis A1 com 7 a 8 autores 22,5
Qualis Al acima de 8 autores 21,25
Qualis A2 com até 4 autores 20
Qualis A2 com 5 a 6 autores 18,75
Qualis A2 com 7 a 8 autores 18,25
Qualis A2 acima de 8 autores 17,88
Qualis A3 com até 4 autores 17,5
Qualis A3 com 5 a 6 autores 16,25
Qualis A3 com 7 a 8 autores 15,75
Qualis A3 acima de 8 autores 15,38
Qualis A4 com até 4 autores 15
Qualis A4 com 5 a 6 autores 13,75
Qualis A4 com 7 a 8 autores 13,25
Qualis A4 acima de 8 autores 12,88
Qualis B1 com até 4 autores 12,5
Qualis B1 com 5 a 6 autores 12
Qualis B1 com 7 a 8 autores 11,75
Qualis B1 acima de 8 autores 11,5
Qualis B2 com até 4 autores 11,25
Qualis B2 com 5 a 6 autores 10,75
Qualis B2 com 7 a 8 autores 10,5
Qualis B2 acima de 8 autores 10,25
Qualis B3 com até 4 autores 10
Qualis B3 com 5 a 6 autores 9,5
Qualis B3 com 7 a 8 autores 9,25
Qualis B3 acima de 8 autores 9
Qualis B4 com até 4 autores 8,75
Qualis B4 com 5 a 6 autores 7,5
Qualis B4 com 7 a 8 autores 5
Qualis B4 acima de 8 autores 2,5
Qualis C 1

2- Livros de interesse na &rea publicados no exterior com ISBN e com corpo editorial

nos Gltimos cinco anos

Autor 25

Autor de capitulo 12,5
Tradutor/revisor téchico 6,25
Coordenador/organizador 6,25
Editor 3,75

3- Livros de interesse na area, publicados no Brasil, com ISBN e com corpo editorial

nos Gltimos cinco anos

Autor 20
Autor de capitulo 10
Tradutor/revisor téchico 3,75
Coordenador/organizador 3,75
Editor 25
4- Livros de interesse na area nos ultimos 05 anos

Autor 5
Autor de capitulo 3
Tradutor/revisor técnico 1
Coordenador/organizador 1
Editor 1
Livros que ndo se enquadram nos itens acima 1

5- Orientac@es concluidas - pontuacdo por ocorréncia nos Gltimos cinco anos

Doutorado

Supervisdo de Estagio Pés-Doutoral




Mestrado 12,5
Especializacdo 3,75
Iniciacao cientifica, tecnoldgica, extensdo e ensino 3,75
Graduacdo (trabalho de conclusao, estagio, monitoria) 1,25
Residéncia 3,75

OBS: Para as coorientacdes, deve ser computada a metade dos pontos.

6- Projetos de ensino, pesquisa ou extensao nos Ultimos cinco anos -
ano de realizacdo

pontuacdo por

Coordenacao de projetos aprovados e/ou financiados por agéncias ou

Orgédos governamentais ou ndo 5
Participagdo em projetos aprovados e/ou financiados por agéncias ou

0rgdos governamentais ou ndo 25
Coordenacao de projetos aprovados institucionalmente em andamento ou

concluidos 1,25
Participagdo em projetos aprovados institucionalmente em andamento ou

concluidos 0,5
7- Bancas e comissdes julgadoras nos ultimos 05 anos

Doutorado (ndo pontuar quando for o orientador) 2,5
Mestrado (ndo pontuar quando for o orientador) 1,5
Especializacdo (ndo pontuar guando for o orientador) 0,50
Graduacdo (ndo pontuar quando for o orientador) 0,25
Concurso publico, teste seletivo 1,00

8- Participacdo em eventos cientificos na area do teste seletivo nos Gltimos 05 anos

Coordenacédo de evento nacional ou internacional 8,75
Coordenacéo de evento regional ou local 3,75
Palestrante de evento internacional ou nacional 5
Palestrante de evento regional ou local 1,25
Ministrante de mini curso 1,25
Apresentacao de trabalho cientifico, com publicacao de texto completo em

anais de eventos nacionais ou internacionais 2,5
Apresentacao de trabalho cientifico, com publicacao de texto completo em

anais de eventos regionais ou estaduais 0,5
Apresentacao de trabalho cientifico, com publicagcdo de resumo em anais

de eventos nacionais ou internacionais 0,25
Apresentacao de trabalho cientifico, com publicacao de resumo em anais

de eventos regionais ou estaduais 0,13
Participacdo em evento 0,08
9- Producao artistica / cultural / didatica na area nos ultimos cinco anos

Producéo de material audiovisual: videos, CD’s, DVD’s e Portfélios 5
Montagem, curadoria, organizacao de eventos, direcéo de espetaculos

(musicais, pecas teatrais, dancas e artes visuais) apresentada ao publico

em eventos reconhecidos como de abrangéncia internacional 10
Montagem, curadoria, organizacdo de eventos, direcao de espetaculos

(musicais, pecas teatrais, dancas e artes visuais) apresentada ao publico

em eventos reconhecidos como de abrangéncia nacional 8,75
Montagem, curadoria, organizacdo de eventos, direcao de espetaculos

(musicais, pecas teatrais, dancas e artes visuais) apresentada ao publico

em eventos reconhecidos como de abrangéncia local 4,5
Atuacdo como intérprete em eventos artisticos (de musica, artes cénicas e

artes visuais), em ambito internacional. 10
Atuacao como intérprete em eventos artisticos (de musica, artes cénicas e

artes visuais), em dmbito nacional 5
Autoria de obras artisticas (musica, artes cénicas e artes visuais)

apresentadas publicamente em &mbito internacional 10
Autoria de obras artisticas (musica, artes cénicas e artes visuais)

apresentadas publicamente em &mbito nacional 5
10- Producéo técnica na area nos ultimos cinco anos

Licenciamento de patentes de produtos e processos 37,5
Deposito de patentes de produtos e de processos 25




Registro de Software 37,5
Pedido de registro de software 25
Producao de material audiovisual relevante na area, aprovado e financiado
por instituicBes de ensino e de pesquisa 10
Producéo de material audiovisual relevante na 4rea sem financiamento 5
11- Prémios e Titulos nos dltimos cinco anos
Prémios, distingGes e laureas outorgados por entidades cientificas,
académicas ou artisticas 5

[l = EXPERIENCIA PROFISSIONAL

(méximo de 300 pontos)

1- Magistério nos ultimos cinco anos / Pontuacdo por semestre
Magistério em curso de pés-graduacao stricto sensu 15
Magistério em curso de pés-graduacao lato sensu 12,5
Magistério em curso de graduacgéo 10
Magistério no ensino fundamental, médio e técnico 5
Magistério em curso de treinamento ou extensao 25
Cursos ndo curriculares ministrados na especialidade, com carga horaria
acima de 40h/a 15
2- Atividades administrativas nos ultimos cinco anos
2.1- Pontuacéo por atividade
Coordenacao de curso de pés-graduacdo stricto sensu 40
Coordenacao de curso de pds-graduacéo lato sensu 10
Coordenacao de curso de graduacéo 40
Participagdo em Conselhos Superiores (ndo cumulativa com coordenacao
de curso) 5
Participagcéo em atividades administrativas de Instituicbes de Ensino
Superior (chefia, diretoria de unidades, pré-reitorias, etc.) 20
Participagdo em Nucleo Docente Estruturante e/ou Conselho Académico
de curso de graduacédo 5
Coordenacao de comissfes e/ou comités de 6rgdos de fomento e/ou de
avaliacdo/regulacéo 10

2.2- Experiéncia profissional na drea nos ultimos cinco anos (Pontuacado por ano)

Experiéncia profissional na area da sele¢éo, comprovada em carteira

profissional ou equivalente 5
3- Aprovacdo em concurso

3. Aprovacao em concurso publico para o magistério superior nos Ultimos

cinco anos (por aprovacao) 15

TOTAL DE PONTOS DA AVALIACAO DE TiTULOS E CURRICULO = 1000 PONTOS

TOTAL DE PONTOS DO CANDIDATO = SOMA DOS ITENS |, Il e Il

NOTA FINAL ATRIBUIDA PELA BANCA EXAMINADORA AO CANDIDATO = TOTAL DE

PONTOS DIVIDIDO POR 100

Observacdo: a autoatribuicdo de pontuacdo pelo candidato ndo vincula a Banca
Examinadora, que pode concluir por pontuacéo diversa daquela atribuida pelo candidato, caso
entenda que os documentos por ele apresentados ndo correspondem as hipéteses por ele

sugeridas quando do preenchimento do presente formulério.




