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1011 LICENCIATURA FUNDAMENTOS DE QUIMICA QUANTICA 2 40

'Numero de aulas semanais; 2 Total de horas da Disciplina;

Ementa

Introducdo e origem da Mecanica Quantica, seus postulados e experimentos
relacionados, e aplicacbes em Quimica: dindmica de sistemas microscépicos,
movimentos translacional, rotacional e vibracional, estrutura atémica de &atomos
hidrogendides e multieletronicos; ligacdes quimicas na visao quantica: Teoria de Ligacao
de Valéncia e Teoria dos Orbitais Moleculares.

Objetivos

e Compreender os fundamentos e principios da mecanica quantica
e Compreender a dindmica de sistemas microscopicos;

e Compreender a estrutura eletronica de atomos hidrogendides;

e Compreender a estrutura eletrénica de 4tomos multieletrénicos;

e Compreender as teorias de ligacdo quimica na visdo quantica;

Conteudo Programatico

1? Unidade: Teoria Quantica: Introducao e Principios

1.1 Introducao a Quimica Quantica / Origem da Mecanica Quantica
1.1.1 Falhas da Fisica Classica

1.1.2 Dualidade Particula-Onda

1.2 Dindmica de Sistemas Microscépicos
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1.2.1 A equacao de Schrodinger

1.2.2 Ainterpretacao de Born da funcao de onda

1.2.3 Informacodes contidas na funcao de onda

1.2.4 O principio da Incerteza

1.3 Postulados da Mecanica Quantica

2? Unidade: Teoria Quantica: Técnicas e Aplicacoes

2.1 Movimento de translacao: modelo da particula na caixa
2.2 Movimento em uma e duas dimensoes

2.3 Tunelamento

2.4 Movimento vibracional: niveis de energia e as funcdes de onda
2.5 Movimento rotacional: particulas em anéis e esferas
2.6 O spin eletronico

2.7 Confinamento quantico: quantum dots

3? Unidade: Estrutua atdmica e espectroscopia

3.1 Estrutura e espectro de dtomos hidrogenéides

3.1.1 Orbitais atémicos e suas energias

3.1.2 TransicOes espectroscopicas e regras de selecao

3.2 Estrutura de atomos multieletrénicos

42 Unidade: Estrutura molecular e teorias de ligacao quimica
4.1 Aproximacao de Born-Oppenheimer

4.2 Teoria de Ligacao de Valéncia

4.3 Teoria dos Orbitais Moleculares

4.4 Orbitais Moleculares em sistemas poliatdmicos

4.5 Introducao a Quimica Quantica Computacional

Metodologia
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As aulas serdo ministradas de forma dialogada, como também através de aulas
experimentais na forma de oficinas, estudos dirigidos, trabalhos em grupo e
seminarios, com a utilizacao das diversas tecnologias disponiveis.

Recursos Didaticos

Livros, projecao de slides, quadro branco, pincéis, apagador e experimentacido em
laboratorio de informatica

Instrumentos e critérios de avaliacao

Avaliacbes escritas, seminarios e relatorios de pesquisas relativos aos experimentos
realizados em laboratério de informatica. Como critério avaliativo serd observado o
dominio dos contetidos nos seminarios, coeréncia nos relatorios de pesquisa, respostas
coerentes nas avaliacoes escritas e orais.

Bibliografia Basica

1. ATKINS, PETER W. Fisico-quimica. 8% Ed. Volumes 1 e 2, Rio de Janeiro: LTC, 1999.
2. LEVINE, IRA N. Physical Chemistry, 6% Ed. Volumes 1 e 2, New York: McGrawHill, 2009.

3. MCQUARRIE, DONALD A.; SIMON, JOHN D. Physical Chemistry: A molecular appoach. United
States of America: University Science Books, 1997.

Bibliografia Complementar

1. ATKINS, PETER W. Fisico-quimica - Fundamentos. 3a ed. Rio de Janeiro: LTC, 2003.

2. ATKINS, P.; JONES, L. Principios de Quimica: Questionando a vida moderna e o meio
ambiente. Porto Alegre: Bookman, 2001.

3. MOORE, WALTER J. Fisico-quimica. 4a ed. Volume 1. Sdo Paulo: Edgard Bliicher, 1976.
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