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1. OBIJETIVOS

A disciplina tem como finalidade desenvolver os conceitos fundamentais da Quimica Quantica,
mostrando que através destes conceitos é possivel prever o comportamento de dtomos e moléculas. No
decorrer do curso o aluno devera ser capaz de compreender como resultados experimentais motivaram o
desenvolvimento da teoria quantica e que esta teoria fornece as bases para a compreensdo do
comportamento dos elétrons em dtomos e moléculas; compreender que o estado de um sistema é
completamente descrito pela fungdao de onda, aplicar a teoria quantica em sistemas como o dtomo de
hidrogénio, rotor rigido, oscilador harménico, que permitem compreender as propriedades elétricas e
magnéticas da matéria e as ligacbes quimicas.

2. EMENTA

Origens da teoria quantica. Principios da teoria quantica. Solu¢Bes analiticas exatas da equacgdo de
Schrédinger. Estrutura e espectros atdmicos. Estrutura molecular.

3. PROGRAMA

1. Origens da teoria quantica: Desenvolvimento da teoria quantica a partir da descricdo e interpretacao
de experimentos cldssicos como a Radiagdo do corpo negro, o efeito foto-elétrico, difracao de elétrons, e
espectros de emissdo atomica. Dualidade onda — particula e a relacdo de De Broglie. A evolugcao dos
modelos atdmico e o 4tomo de Bohr, quantizacdo de energia.

2. Principios da mecanica quantica: A teoria quantica e seus postulados, a fungdao de onda e a
interpretacdo de Born, a equacao de Shrodinger. Normalizacdo. Operadores, autovalores e auto funcdes.
O principio da incerteza de Heisenberg.

3. Solugdes analiticas exatas da equa¢dao de Schrodinger: Particula livre e particula na caixa,
Tunelamento Degenerescéncia. Oscilador Harmonico. Rotor rigido. VibracGes e rotagces em moléculas.
Atomo de hidrogénio. Momento angular. Spin eletrénico. Principio da Exclusdo de Pauli.

4. Estrutura e espectros atomicos: Estrutura eletronica de dtomos hidrogendides. Orbitais atomicos:
forma, energias e interpretacdo fisica. Energias de ionizacdo e espectros. Espectros de datomos
polieletrénicos. Estados eletronicos singlete e triplete. Acoplamento spin-érbita. Momento angular total
e as regras de Russel-Saunders. Efeito de campos magnéticos e efeito Zeeman.
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Estrutura molecular: Teoria da ligagdao de valencia. Teoria dos orbitais moleculares: combinagao linear
dos orbitais atémicos, Moléculas diatémicas homonucleares e heteronucleares, moléculas poliatdmicas,
campo autoconsistente, Teoria da perturbagao.
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