Espectroscopia Molecular

Créditos: 04
Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Revisdo da Teoria Quantica. Natureza da Radiacdo Eletromagnética:
Descricdo Classica da Radiagdo Eletromagnética; Descricdo Quéntica da Radiagéo
Eletromagnética. Teoria da Espectroscopia: Teoria de Perturbacdo Dependente do
Tempo; Solugcdo de Primeira Ordem da Equacdo de Schrodinger Dependente do
Tempo; TransicOes Espectroscépicas; Regras de Selecado; Intensidades de Transicao.
Espectroscopia Rotacional. Espectroscopia Vibracional. Espectroscopia Atdmica.
Espectroscopia Eletrénica de Moléculas. Espectroscopia Fotoeletrbnica.

Programa:
1. Revisao da Teoria Quantica

= Equacdo de Schrodinger;
*» Interpretacdo da Funcéo de Onda;
= Particula na Caixa;
= Oscilador Harmoénico;
= Atomo de Hidrogénio;
= Solugdes Aproximadas para a Equacdo de Schrodinger;
* Principio de Pauli;
= Momento Angular;
= Separacdo de Born-Oppenheimer.

2. Natureza da Radiacado Eletromagnética
» Descricdo Classica da Radiacao Eletromagnética;
» Descricdo Quantica da Radiagcdo Eletromagnética.

3. Teoria da Espectroscopia
= Teoria de Perturbacdo Dependente do Tempo;
= Solucdo de Primeira Ordem da Equacdo de Schrddinger Dependente
do Tempo;
= Transi¢cbes Espectroscoépicas;
= Regras de Selecao e Intensidades de Transicao.

4. Espectroscopia Rotacional
= Movimento Nuclear;
» O Hamiltoniano Rotacional;
* Funcdo de Onda Rotacional;
= Regras de Selecéo e o Espectro Rotacional;
» Distorcdo Centrifuga.

5. Espectroscopia Vibracional
= Funcdo de Onda Vibracional;
= Modos Normais;
» Matrizes de Wilson;
= Regras de Selecao e o Espectro Vibracional;
= Anarmonicidade;
» Potencial de Morse;
= Superficie de Energia Potencial;



= Espectro Vibracional-Rotacional.

6. Espectroscopia Atdmica

= Momento Angular;
= Acoplamento de Momento Angular;
= Espectro de Atomos Multi-Eletrénicos.

7. Espectroscopia Eletréonica de Moléculas

= Orbitais Moleculares;

= Estados Eletronicos e Configuracdes Eletrbénicas;

= Regras de Selecao e o Espectro Eletrdnico;

= Estrutura Vibracional e Rotacional dos Estados Eletrénicos;
= Espectros Eletrénicos de Moléculas Poliatbmicas;

= Principio de Franck-Condon.

8. Espectroscopia Fotoeletrénica

= Processos de lonizacao;
» Espectro Fotoeletronico de Moléculas
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