UNIVERSIDADE FEDERAL DA BAHIA ) PLANO DE ENSINO-
PRO-REITORIA DE ENSINO DE GRADUACAO APRENDIZAGEM DO COMPONENTE
INSTITUTO DE QUIMICA CURRICULAR
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM QUIMICA

DADOS DE IDENTIFICAGAO E ATRIBUTOS!

CODIGO NOME DEPARTAMENTO OU EQUIVALENTE

PPGQO0068 Quimica Quantica Departamento de Fisico-Quimica

MODALIDADE/

CARGA HORARIA (estudante) SUBMODAL IDADE

PRE-REQUISITO (POR CURSO)

T |TP| P PP | Ext | E TOTAL
60 60 Disciplina/Tedrica -
T |TP| P | PP|Ext| E | TOTAL T De e | B E INICIO DA VIGENCIA
60 60 30 2024.2
EMENTA
Fundamentos da estrutura eletrdnica de a&tomos e moléculas; aproximagdes para a descri¢do da ligacdo quimica; a simetria molecular.
OBJETIVOS

OBJETIVO GERAL

Apresentacéo e aplicacdo dos fundamentos da mecénica quantica utilizados na interpretacéo de fenémenos fisico-quimicos em nivel
molecular.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

1. Compreender os conceitos fundamentais da teoria quéntica.

2. Ser capaz de aplicar tais conceitos a modelos simples.

3. Interpretar o comportamento de atomos e moléculas simples através da teoria quantica.
4. Correlacionar este novo ponto de vista para problemas quimicos mais complexos.

CONTEUDO PROGRAMATICO

1. As origens da teoria quantica.

() A radiacdo do corpo negro e a hip6tese de Planck.

(b) Propriedades corpusculares da radiacdo: Efeito fotoelétrico.

(c) Propriedades ondulatérias das particulas e o postulado de de Broglie.
(d) O modelo atémico de Bohr.

(e) O principio da incerteza de Heisenberg.

2. A equacdo de Schrodinger.

(a) A equacdo de Schrddinger dependente e independente do tempo.
(b) A interpretacdo probabilistica de Max Born.

(c) Propriedades de autofungdes e autovalores.

3. As solucdes da equagdo de Schrodinger independente do tempo:
(@) A particula livre e a particula na caixa.

(b) O modelo do oscilador harmdnico e a espectroscopia vibracional.
(c) O modelo do rotor rigido e a espectroscopia rotacional.

4. O atomo de hidrogénio.

(a) Spin eletronico.

(b) Interacédo (Efeito) spin-orbita.

(c) Termos espectroscopicos para o atomo de hidrogénio.
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(d) A equacdo de Schrédinger para o &tomo de hélio.

5. Introducédo aos métodos aproximados para resolucdo da equacédo de Schrodinger.
(a) Método variacional.

(b) Teoria de perturbac&o.

6. O atomo de hélio e o principio da antissimetria.

7. Determinantes de Slater e introducdo a sistemas com mais de dois elétrons.

8. A ligacdo quimica: moléculas de 1 e 2 elétrons.

9. Métodos de estrutura eletrdnica aplicado a atomos e moléculas.

METODOLOGIA DE ENSINO-APRENDIZAGEM

O contetdo do componente curricular sera desenvolvido durante o semestre através de aulas expositivas, utilizando recursos audiovisuais
(slides, videos, e softwares de visualizagdo molecular) e com discussdes de textos da area com participagdo ativa dos estudantes.

AVALIACAO DA APRENDIZAGEM

A nota final sera atribuida através da média aritmética das listas de exercicios.
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