Quimica Computacional |

Créditos: 04
Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Revisdo de Mecanica Quantica. O Método de Hartree-Fock. Teoria do Orbital
Molecular. Construcdo dos Conjuntos de Base. Métodos Correlacionados (Pés-Hartree-
Fock). Teoria do Funcional da Densidade. Métodos Atuais.

Programa:
1. Revisado de Mecanica Quantica.
* Funcdo de Onda;
= QOperador;
= Atomo de Hidrogénio;
= Determinantes de Slater;
= Atomos Multi-Eletrénicos

2. O Método de Hartree-Fock.
= Energia de um Determinante de Slater;
= As Equacbes de Hartree-Fock e o Método Variacional;
= Operadores de Coulomb e de Troca;
= O Método Auto-Consistente;
= Falhas da Aproximagé&o Hartree-Fock.

3. Teoria do Orbital Molecular.
= A Introducdo das Funcfes de Base;
= As Equacbes de Hartree-Fock-Roothaan;
= Matriz de Densidade;
= A Ortogonalizacdo da Base e o Método lterativo.

4. Construcdo dos Conjuntos de Base.
= A Introducdo das FungBes Gaussianas para representar as Funcdes de
Slater;

5. Métodos Correlacionados (P6s-Hartree-Fock).
= O Método de Interacdo de Configuracédo (CI);
= Teoria de Perturbacgéo de Moller-Plesset (MP,);
= O Método MCSCF;
= Os Métodos Coupled-Cluster (CC).

6. Teoria do Funcional da Densidade.
= As Equacgbes de Khon-Sham e a Densidade Eletrénica;
= Principais Aproximacdes e Métodos envolvidos na Teoria DFT.
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