
Química Quântica 
 
 
Créditos: 04 
Carga Horária: 60 horas 
 
Ementa: Equação de Schrödinger Independente do Tempo. Equação de Schrödinger 
Dependente do Tempo. Teoremas da Mecânica Quântica. Momento Angular. Átomo de 
Hidrogênio; Solução Exata da Equação de Schrödinger para Átomos Hidrogenóides. 
Soluções Aproximadas para a Equação de Schrödinger.  Átomos Multi-Eletrônicos; 
Princípio da Exclusão de Pauli; Função de Onda Antissimétrica: Determinantes de 
Slater. Separação Born-Oppenheimer: Moléculas Diatômicas; Moléculas Poliatômicas. 
Estrutura Eletrônica de Moléculas Diatômicas; Estrutura Eletrônica de Moléculas 
Poliatômicas; Orbitais Moleculares; Teoria da Ligação da Valência. Modelo de Hartree-
Fock aplicado a Moléculas Poliatômicas; Cálculos de Química Quântica; Métodos Ab-
Initio; Métodos Semi-Empíricos.  
 
 
Programa: 

1. Equação de Schrödinger 
 Operadores 
 Autovalores e Autovetores 
 Função de onda 
 Equação de Schrödinger independente do Tempo 
 Equação de Schrödinger dependente do Tempo 
 Partícula Livre 
 Partícula na Caixa 
 Oscilador Harmônico 

 
2. Teoremas da mecânica quântica 

 Operadores Hermitianos 
 Postulados da Mecânica Quântica 

 
3. Momento angular 

 Operadores de Momento Angular: Propriedades 
 Autovalores e Autovetores do Momento Angular  
 Momento Angular de Spin 

 
4. Átomo de Hidrogênio 

 Rotor Rígido 
 Solução Exata da Equação de Schrödinger para Átomos Hidrogenóides 
 Orbitais Atômicos  
 Níveis de Energia 

 
5. Soluções Aproximadas para a Equação de Schrödinger 

 Método Variacional 
 Determinante Secular 
 Teoria de Perturbação para Estados Não-Degenerados 
 Teoria de Perturbação para Estados Degenerados 
 Teoria de Perturbação Dependente do Tempo 
 Interação da Radiação com a Matéria 

 
 



6. Átomos Multi-Eletrônicos 
 O Átomo de Hélio 
 Princípio da Exclusão de Pauli 
 Função de Onda Antissimétrica: Determinantes de Slater 
 Átomos Multi-Eletrônicos 
 Estados Multi-Eletrônicos 
 Interação Spin-Órbita 
 Termos Espectroscópicos 
 Solução Matricial da Equação de Hartree-Fock 

 
7. Moléculas Diatômicas 

 Separação Born-Oppenheimer 
 Movimento Nuclear em Moléculas Diatômicas 
 Rotação e Vibração 
 Moléculas Poliatômicas 

  
8. Estrutura Eletrônica de Moléculas Diatômicas 

 Orbitais Moleculares – LCAO 
 Teoria da Ligação da Valência 
 Comparação entre as Teorias MO e VB 
 Ligação Química 

 
9. Moléculas Poliatômicas 

 Modelo de Hartree-Fock aplicado a Moléculas Poliatômicas 
 Cálculos de Química Quântica 
 Métodos Ab-Initio 
 Métodos Semi-Empíricos 
 Propriedades Moleculares 
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