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PRÉ-REQUISITOS:  CÓ-REQUISITOS: 

Cálculo Diferencial e integral II    

 

 

Compreender os fundamentos da mecânica quântica e a sua utilização para o estudo da estrutura 
eletrônica de átomos e moléculas.  Fornecer as bases teóricas de algumas técnicas espectroscópicas 

 

 

 

1. Origens da mecânica quântica 
2. Linguagem matemática de mecânica 
3. Teoria quântica 
4. Soluções exatas analíticas da equação de Schrödinger 
5. Estrutura eletrônica de átomos e moléculas 
6. Introdução à espectroscopia 
7. Recursos computacionais  

 

 

1. Origens da mecânica quântica: Limitações da física clássica: Radiação do corpo negro; 
Distribuição de Planck; Efeito fotoelétrico; Espectro atômico e molecular. 

2. Linguagem matemática de mecânica quântica: espaços vetoriais, operadores, valores médios. 
3. Teoria quântica: Equações de Schrödinger dependente e independente do tempo. Postulados da 

mecânica quântica. Interpretação da função de onda. Quantização., Princípio da Incerteza de 
Heisenberg. 

4. Soluções exatas analíticas da equação de Schrödinger: partícula livre e partícula na caixa. 

OBJETIVOS 

EMENTA 

DESCRIÇÃO DO PROGRAMA 



Degenerescência. Oscilador Harmônico.  Rotor rígido. Vibrações e rotações em moléculas. Átomo 
de hidrogênio. Momento angular. Spin eletrônico. Princípio da Exclusão de Pauli. 

5. Estrutura eletrônica de átomos e moléculas: Estrutura eletrônica de átomos hidrogenóides. 
Orbitais atômicos: forma, energias e interpretação física. Energias de ionização e espectros. 
Espectros de átomos polieletrônicos e moléculas. Estados eletrônicos singlete e triplete. 
Acoplamento spin-órbita. Momento angular total e as regras de Russel-Saunders. Efeito Zeeman.  

6. Introdução à espectroscopia: rotacional, vibracional e eletrônica. 
7. Recursos computacionais: Utilização de softwares para cálculos de propriedades atômicas e 

moleculares. 
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