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1 OBJETIVOS

Familiarizar o aluno com os métodos da Quimica Quéntica, e sua aplica¢do na previsdo de propriedades, e no tratamento de problemas quimicos; Saber utilizar didaticamente a Teoria Quantica como novo modelo atdmico;

Aplicar ferramentas computacionais para ilustrar fendmenos moleculares na escala subatdmica.

2. EMENTA

Interagdo da radiagdo com a matéria: radiagdo do corpo negro, efeito fotoelétrico. Origem da mecénica quantica: dualidade onda-particula e principio da incerteza. Equagdo de Schroedinger: dependente e independente do
tempo. A equagdo de Schroedinger como uma equagdo de autovalores. Operadores. Valores médios. Modelos da particula livre e particula na caixa (uma, duas e trés dimensdes): aplicagdes. Transi¢des eletronicas. Modelo do
Oscilador Harménico. NogBes sobre oscilador anarménico: vibragdes em moléculas. Transigdes Vibracionais. Modelo do Rotor Rigido. Transi¢des Rotacionais. Atomos Hidrogendides. Atomos multieletrdnicos: Operador
Hamiltoniano. Principio da exclusdo de Pauli, Indistinguibilidade, Spin eletrénico, Principio da Estruturagdo, Blindagem. Representagdo de Fungdes de Onda. Moléculas. O Método Variacional. Fungdes Variacionais Lineares.
Métodos Aproximados. O método de Hiickel simples. Métodos semi-empiricos e ab initio: diferengas, principais qualidades e limitagdes. NogBes da Teoria do Funcional de Densidade. Aplicagdes da Mecanica Quantica:

Otimizagdo de estruturas, Previsdo de propriedades termodinamicas e eletronicas; Previsdo de espectros vibracional, eletronico e de ressonancia magnética nuclear.

3. PROGRAMA
1. A origem da Mecanica Quéntica: Interagio da radiagdo com a matéria, dualidade onda-particula e principio da incerteza.
2. Desenvolvimento da Equacdo de Schroedinger: As equagdes de Schroedinger Dependente e Independente do Tempo.
3. Equacdo de Schroedinger como uma equagio de autovalores; Operadores; Valores Médios
4. Modelos: particula livre e particula na caixa (uma e trés dimensdes). Degenerescéncia. Aplicacdes a sistemas atdmicos e moléculas. Energias de Transi¢ao.Modelo elétron livre.
5. Osciladores Harmonico e Anarmdnico: vibragdes em moléculas.
6. Rotor rigido. Transi¢des rotacionais.
7. /j\tomos Hidrogendides: Aplicagdo da equacdo de Schroedinger ao dtomo de hidrogénio; Estrutura eletrénica: niimeros qunticos, orbitais, degenerescéncia; Efeito Zeeman.
8. Atomos multieletrénicos: Dificuldades inerentes & aplicagdo da Equacdo de Schroedinger a sistemas multieletronicos; Spin eletrénico — indistinguibilidade e antisimetria: determinantes de Slater; Principio de Pauli;

Principio da Estruturagio; Blindagem.
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Determinante Secular. Método de Hiickel simples. Método C.L.O.A. de Roothaan.

S

espectroscopicos.
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. Moléculas: Dificuldades inerentes a aplicacao da Equacdo de Schroedinger a sistemas moleculares. Principio de Born-Oppenheimer. Métodos aproximados: O método Variacional. Fungdes Variacionais Lineares. O

. Métodos Semi-Empiricos, Ab Initio e da Teoria do Funcional de Densidade: Otimizagdo de Estruturas; Previsao de propriedades moleculares; estrutura eletrénica; termodindmicas e eletrénicas; Obtencdo de pardmetros

Documento assinado eletronicamente por Fabio Augusto do Amaral, Coordenador(a), em 25/04/2019, as 11:11, conforme horério oficial de Brasilia, com fundamento no art. 62, § 12, do Decreto n2 8.539, de 8 de outubro de 2015.

Documento assinado eletronicamente por Nivia Maria Melo Coelho, Diretor(a), em 29/05/2019, as 10:51, conforme horério oficial de Brasilia, com fundamento no art. 62, § 12, do Decreto n? 8.539, de 8 de outubro de 2015.

Referéncia: Processo n® 23117.080230/2018-70

https://www.sei.ufu.br/sei/controlador.php?acao=documento_imprimir_webd&acao_origem=arvore_visualizar&id_documento=1280017&infra_sistema=100000100&...

SEIn® 1128816

171


http://www.planalto.gov.br/ccivil_03/_Ato2015-2018/2015/Decreto/D8539.htm
http://www.planalto.gov.br/ccivil_03/_Ato2015-2018/2015/Decreto/D8539.htm
https://www.sei.ufu.br/sei/controlador_externo.php?acao=documento_conferir&id_orgao_acesso_externo=0

