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O “Grupo de Pesquisa em Engenharia de Materiais” (GPEM) surgiu em 

2018, em Goiânia, Goiás, ainda restrito à área da Engenharia, Química e 

Física, com o objetivo de atuar no desenvolvimento e aplicação de métodos de 

mecânica quântica molecular na modelagem de sistemas orgânicos que 

apresentam interesse tecnológico.  

O GPEM está envolvido na síntese, na determinação experimental, na 

modelagem e desenvolvimento de métodos de cálculos que permitem a 

descrição meticulosa das propriedades de sistemas moleculares reais.  

Nossa atenção está direcionada, principalmente, na simulação de 

dinâmica molecular quântica usando DFT via Gaussian ou ondas planas via 

SIESTA ou VASP. Também trabalhamos na determinação experimental de 

estruturas cristalinas usando a difração de raios-X, com impacto direto no 

desenvolvimento de novos compostos e nas ciências dos materiais.  

O GPEM tem por objetivo dar continuidade aos nossos estudos 

recentemente desenvolvidos, submetidos e publicados: neles nos envolvemos 

nos cálculos de propriedades lineares e não lineares de novos cristais 

orgânicos produzidos em laboratório, preparados por diversas técnicas e 

determinados estruturalmente por raios-X, usando variadas técnicas tratando 

diversos tipos de cristais. O escopo desses cálculos tem duas vertentes: uma 

delas consiste em entender as características de novos cristais orgânicos, a 



partir de primeiros princípios, bem como seu comportamento ante a ação de 

campos elétricos externos, estáticos e dinâmicos, e como eles afetam o cristal 

com respeito ao seu caráter anisotrópico; a segunda vertente consiste na 

procura de propriedades de destaque, de interesse aplicativo.  

O GPEM mantém o compromisso de fazer-se presente em eventos 

importantes, visando a participação efetiva em grupos de cooperação 

internacional, fortalecendo a imagem da universidade como instituição, assim, 

despertando maior interesse da comunidade cientifica estrangeira. Em 2020, O 

GPEM consolidou suas parcerias internacionais com os seguintes grupos de 

Pesquisa: 

 Professor Krishna Murthy Potla do Departamento de Química, Bapatla 

Engineering College (Autonomous), Acharya Nagarjuna University Post 

Graduate Research Centre, Bapatla, 522 102, A.P, India. 

 Professor Md. Serajul Haque Faizi do Departamento de Química, Langat 

Singh College, B. R. A.Bihar University, Muzaffarpur, Bihar, 842001, 

India 

Dessas parcerias podemos destacar os seguintes trabalhos [1–3]. 

No ano de 2020 o Grupo Publicou 11 trabalhos dos quais 10 

internacionais e 1 nacional [1–11]. 

Acreditamos que esse projeto posto em execução contribuirá para um 

desenvolvimento ainda maior do Grupo de Pesquisa que já opera nessa área 

há algum tempo, dispondo de alguma tradição na determinação das 

propriedades não lineares mencionadas. 
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