Quimica Quantica

Créditos: 04
Carga Horaria: 60 horas

Ementa: Equacdo de Schriédinger Independente do Tempo. Equacdo de Schrodinger
Dependente do Tempo. Teoremas da Mecanica Quantica. Momento Angular. Atomo de
Hidrogénio; Solucdo Exata da Equacdo de Schrodinger para Atomos Hidrogendides.
SolugBes Aproximadas para a Equacdo de Schrodinger. Atomos Multi-Eletrénicos;
Principio da Exclusdo de Pauli; Funcdo de Onda Antissimétrica: Determinantes de
Slater. Separacdo Born-Oppenheimer: Moléculas Diatdmicas; Moléculas Poliatbmicas.
Estrutura Eletrbnica de Moléculas Diatdbmicas; Estrutura Eletrénica de Moléculas
Poliatdmicas; Orbitais Moleculares; Teoria da Ligacdo da Valéncia. Modelo de Hartree-
Fock aplicado a Moléculas Poliatdmicas; Calculos de Quimica Quantica; Métodos Ab-
Initio; Métodos Semi-Empiricos.

Programa:

1. Equacéao de Schrodinger
= Operadores
= Autovalores e Autovetores
» Funcdo de onda
» Equacao de Schrodinger independente do Tempo
= Equacdo de Schrédinger dependente do Tempo
= Particula Livre
» Particula na Caixa
» Oscilador Harmoénico

2. Teoremas da mecanica quantica
= Operadores Hermitianos
= Postulados da Mecanica Quantica

3. Momento angular
= Operadores de Momento Angular: Propriedades
= Autovalores e Autovetores do Momento Angular
= Momento Angular de Spin

4, Atomo de Hidrogénio
*» Rotor Rigido
= Solugdo Exata da Equacdo de Schrodinger para Atomos Hidrogendides
= Orbitais Atdbmicos
= Niveis de Energia

5. Solucdes Aproximadas para a Equacao de Schroédinger
= Método Variacional
» Determinante Secular
= Teoria de Perturbacdo para Estados Nao-Degenerados
» Teoria de Perturbacgéo para Estados Degenerados
= Teoria de Perturbacdo Dependente do Tempo
* Interacdo da Radiacdo com a Matéria



6.

7.

8.

9.

Atomos Multi-Eletrénicos
= O Atomo de Hélio
= Principio da Exclusdo de Pauli
* Funcdo de Onda Antissimétrica: Determinantes de Slater
= Atomos Multi-Eletrénicos
= Estados Multi-Eletrénicos
= Interacdo Spin-Orbita
= Termos Espectroscopicos
= Solucdo Matricial da Equacéo de Hartree-Fock

Moléculas Diatbmicas
= Separagdo Born-Oppenheimer
=  Movimento Nuclear em Moléculas Diatbmicas
= Rotacdo e Vibracao
= Moléculas Poliatbmicas

Estrutura Eletrénica de Moléculas Diatdbmicas
= Orbitais Moleculares — LCAO
» Teoria da Ligacdo da Valéncia
= Comparacgao entre as Teorias MO e VB
» Ligacdo Quimica

Moléculas Poliatdbmicas
» Modelo de Hartree-Fock aplicado a Moléculas Poliatbmicas
= Calculos de Quimica Quantica
» Métodos Ab-Initio
= Métodos Semi-Empiricos
= Propriedades Moleculares
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