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OBJETIVOS

Introduzir ao aluno as bases da Mecéanica Quantica, sobretudo no que concerne a Quimica
Quantica; Familiarizar o aluno com os métodos da Quimica Quantica, e sua aplicacdo na
previsdo de propriedades, e no tratamento de problemas quimicos.

EMENTA

Equacdo de Schroedinger: dependente e independente do tempo. A equagdo de
Schroedinger como uma equacao de autovalores. Operadores. Valores médios. Modelos
da particula livre e particula na caixa (uma, duas e trés dimensdes): aplicagcdes. Transicdes
eletrdnicas. Modelo do Oscilador Harménico. Noc¢des sobre oscilador anarménico:
vibragbes em moléculas. Transi¢cdes Vibracionais. Modelo do Rotor Rigido. Transicoes
Rotacionais. Atomos Hidrogenodides. Atomos multieletrdnicos: Operador Hamiltoniano.
Principio da exclusdo de Pauli, Indistinguibilidade, Spin eletrénico, Principio da
Estruturacdo, Blindagem. Representacdo de Funcdes de Onda. Moléculas. O Método
Variacional. Fungbes Variacionais Lineares. Métodos Aproximados. O método de Huckel
simples. Métodos semi-empiricos e ab initio: diferencas, principais qualidades e limitacdes.
Nocdes da Teoria do Funcional de Densidade. Aplicacbes da Mecanica Quantica:
Otimizacdo de estruturas, Previsdo de propriedades termodindmicas e eletrbnicas;
Previséo de espectros vibracional, eletrénico e de ressonancia magnética nuclear.




DESCRICAO DO PROGRAMA

1. Desenvolvimento da Equacdo de Schroedinger: As equacdes de Schroedinger
Dependente e Independente do Tempo;

2. Equacdo de Schroedinger como uma equacao de autovalores; Operadores; Valores
Médios;

3. Modelos: particula livre e particula na caixa (uma e trés dimensdes). Degenerescéncia.

Aplicages a sistemas atdmicos e moléculas.Energias de Transicdo.Modeloelétron livre;

Osciladorer Harmoénico e Anarmonico: vibracées em moléculas;

Rotor rigido. Transi¢des rotacionais;

Atomos Hidrogendides: Aplicacdo da equacdo de Schroedinger ao &atomo de

hidrogénio; Estrutura eletrénica: nUmeros quanticos, orbitais, degenerescéncia; Efeito

Zeeman,

7. Atomos multieletronicos: Dificuldades inerentes a aplicacdo da Equacdo de
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Schroedinger a sistemas multieletrbnicos; Spin eletrénico — indistinguibilidade e
antisimetria: determinantes de Slater; Principio de Pauli; Principio da Estruturacao;
Blindagem;

8. Moléculas: Dificuldades inerentes a aplicacdo da Equacao de Schroedinger a sistemas
moleculares. Principio de Born-Oppenheimer. Métodos aproximados: O método
Variacional. Fun¢des Variacionais Lineares. O Determinante Secular. Método de Hiickel
simples. Método C.L.O.A. de Roothaan.

9. Métodos Semi-Empiricos, Ab Initio e da Teoria do Funcional de Densidade: Otimizacao
de Estuturas; Previsdo de propriedades moleculares; estrutura eletronica;
termodinamicas e eletrénicas; Obtencdo de parametros espectroscopicos.
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