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EMENTA

Quimica Quantica: conceito. Energia total e Hamiltoniana. A crise da fisica
classica. Algebra de operadores. Postulados fundamentais. Equacdo de
Schrodinger. Funcdes de onda. Aplicagdes da teoria quantica. Estrutura atbmica e
espectro do hidrogénio. Procedimento de Hartree-Fock. Espectro de atomos
complexos. Termos espectroscopicos e regras de selecdo. Orbitais moleculares.
Teoria das bandas. Termodinamica estatistica: leis de distribuicdo. Funcdes de
particdo. Estados e niveis de energia. Entropia estatistica. Calculo de funcdes
termodinéamicas.

OBJETIVOS: Apresentar conceitos fundamentais, bem como resolver problemas
relacionados com a estrutura da matéria.

PROGRAMA
| . QUIMICA QUANTICA

1. Introducdo: Conceito. Leis. Teoria cientifica. EletrodinAmica e Mecanica.
Evolugdo da Mecanica. Mecéanica classica. Energia total e Hamiltoniano.
Trajetérias: translacéo, rotacdo, oscilacdo harménica.

2. A Crise da Fisica Classica: Radiacdo do corpo negro. Hipotese de Planck.
Capacidades calorificas. Efeito fotoelétrico. Efeito de Compton. Difracéo
eletrdnica. Relacdo de Broglie. Espectros atdbmicos e moleculares. Antiga teoria
dos quanta: historico e metodologia. Principio de incerteza de Heisenberg.

3. Principios de Mecéanica Ondulatéria:  Algebra de operadores. Conceitos
fundamentais. Postulado fundamental. Interpretacdo de Born. Normalizag&o.
Convencdes de transformacao. Hermiticidade de um operador.

Funcdes de bom comportamento. Equacdes de Schrodinger dependente do
tempo e do estado estacionario. Forma hamiltoniana da funcdo de onda.



Funcdes proprias e valores proprios. Degeneracdo de um valor proprio.
Observaveis e valor esperado. Func¢des ortonormais. Operadores comutaveis.

4. Aplicacdes da Teoria Quantica: Particula livre. Particula numa caixa. Movimento

em duas dire¢cdes. Movimento vibratorio. Movimento rotacional. Particula numa
esfera. Momento angular. Quantizagao espacional. Spain. Modelo vectorial.

. Atomos. Estrutura e Espectros: Hidrogénio: espectro de emissio. Sistema de

particulas. Atomo de hidrogénio: estrutura. Orbitais atdbmicos hidrogenados.
Funcio de distribuicio radial. Regras de selecdo. Atomos com varios eletrons:
estrutura. Principio de exclusdo de Pauli. Série de Clebsch - Gordon. Estados
de spin total. Momento angular total. Principio de constru¢do (Aufbau). Regra
de Hund. Orbitais do campo auto-consistente. Procedimento de Hartree-Fock.
Espectros de &tomos complexos. Interacdo spin-orbita. Simbolos dos termos e
regra de selecao. Efeito campo magnético: Efeito Zeeman.

Estrutura Molecular: Molécula ion de hidrogénio. Aproximacdo de Born-
Oppenheimer. Orbitais moleculares. Aproximacdo LCAO-MO. Orbitais de
enlace e antienlace. Moléculas diatbmicas homonucleares: hidrogénio e
oxigénio. Ordem de enlace. Orbitais pares e impares. Moléculas diatdmicas
heteronucleares. Enlace polares. Métodos variacional. Teorema de Eckart.
Hibridacdo. Molecular poliatdmicas. Agua. Hidrocarbonetos ndo saturados e
aromaticos. Etileno. Aproximacdo de Huckel. Butadieno. Energia de
localizagdo. Benzeno. Aromaticidade. Metais. Teoria das bandas.
Condutividade Elétrica. lIsolantes. Semi-condutores. Dopantes. Teoria do
enlace de valéncia (TEV). Comparacdo entre TEV e TOM. Benzeno:
ressonancia, estrutura de Dewar e formas iénicas.

II. TERMODINAMICA ESTATISTICA

1.

Lei de distribuicdo do Boltzmann. Populagdes. Configuracdes. Aproximacgao de
Stirlig. Funcéo de particdo molecular. Estados e niveis de energia. Funcao de
participacdo translacional. ensemble candnico. Principios de probabilidades
iguais. Funcédo de particdo candnica. Entropia de um gas monoatdémico.

. Energia interna. Contribuicdo dos modos de movimento na funcdo de particéo.

Contribuicdo translacional. Contribuicdo rotacional. Numero de simetria.
Contribuicdo vibracional. Moléculas poliatbmicas. Contribuicdo eletronica.
Célculo de fungdes termodinamicas. Trabalho de Helmholtz. Presséo. Entalpia.
Energia livre de Gibbs. Principio de equiparticdo da energia e as energias
médias. Capacidades coloricas. Temperatura rotacional caracteristica.
Contribuicdo vibracional a Cy. Temperatura vibracional caracteristica.
Constantes de equilibrio. Bases fisicas das constantes de equilibrio.
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