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Introduzir ao aluno as bases da Mecânica Quântica, sobretudo no que concerne à Química Quântica; 
Familiarizar o aluno com os métodos da Química Quântica, e sua aplicação na previsão de propriedades, e no 
tratamento de problemas químicos. 

 

 

 

Equação de Schroedinger: dependente e independente do tempo. A equação de Schroedinger como uma 
equação de autovalores. Operadores. Valores médios. Modelos da partícula livre e partícula na caixa (uma, 
duas e três dimensões): aplicações. Transições eletrônicas. Modelo do Oscilador Harmônico. Noções sobre 
oscilador anarmônico: vibrações em moléculas. Transições Vibracionais. Modelo do Rotor Rígido. Transições 
Rotacionais. Átomos Hidrogenóides. Átomos multieletrônicos: Operador Hamiltoniano. Princípio da exclusão 
de Pauli, Indistinguibilidade, Spin eletrônico, Princípio da Estruturação, Blindagem. Representação de 
Funções de Onda. Moléculas. O Método Variacional. Funções Variacionais Lineares. Métodos Aproximados. 
O método de Hückel simples. Métodos semi-empíricos e ab initio: diferenças, principais qualidades e 
limitações. Noções da Teoria do Funcional de Densidade. Aplicações da Mecânica Quântica: Otimização de 
estruturas, Previsão de propriedades termodinâmicas e eletrônicas; Previsão de espectros vibracional, 
eletrônico e de ressonância magnética nuclear. 

 

 

 

1. Desenvolvimento da Equação de Schroedinger: As equações de Schroedinger Dependente e Independente 
do Tempo; 

2. Equação de Schroedinger como uma equação de autovalores; Operadores; Valores Médios; 
3. Modelos: partícula livre e partícula na caixa (uma e três dimensões). Degenerescência. Aplicações a 
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sistemas atômicos e moléculas.Energias de Transição.Modeloelétron livre; 
4. Osciladorer Harmônico e Anarmônico: vibrações em moléculas;  
5. Rotor rígido. Transições rotacionais; 
6. Átomos Hidrogenóides: Aplicação da equação de Schroedinger ao átomo de hidrogênio; Estrutura 

eletrônica: números quânticos, orbitais, degenerescência; Efeito Zeeman; 
7. Átomos multieletrônicos: Dificuldades inerentes à aplicação da Equação de Schroedinger a sistemas 

multieletrônicos; Spin eletrônico – indistinguibilidade e antisimetria: determinantes de Slater; Princípio de 
Pauli; Princípio da Estruturação; Blindagem;  

8. Moléculas: Dificuldades inerentes à aplicação da Equação de Schroedinger a sistemas moleculares. 
Princípio de Born-Oppenheimer. Métodos aproximados: O método Variacional. Funções Variacionais 
Lineares. O Determinante Secular. Método de Hückel simples. Método C.L.O.A. de Roothaan. 

9. Métodos Semi-Empíricos, Ab Initio e da Teoria do Funcional de Densidade: Otimização de Estuturas; 
Previsão de propriedades moleculares; estrutura eletrônica; termodinâmicas e eletrônicas; Obtenção de 
parâmetros espectroscópicos.  
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