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I. IDENTIFICAGCAO DA DISCIPLINA:

N2 DE HORAS-AULA
CODIGO | NOME DA DISCIPLINA TURMAS| _ SEMANAIS A D A
TEORICAS PRATICAS
QMC5403 | Fundamentos de Quimica 04003 e 04 00 72
Quantica e Espectroscopia 04205

I1. PROFESSOR(ES) MINISTRANTE(S)

Giliandro Farias

III. PRE-REQUISITO(S)

CODIGO NOME DA DISCIPLINA

QMC-5512 Geometria Analitica

MTM-7137 Calculo II

FSC-5113 Fisica III

IV CURSO(S) PARA O(S) QUAL(IS) A DISCIPLINA E OFERECIDA

Curso de Graduacao em Quimica: Bacharelado e Licenciatura

V. EMENTA

Radiacdo do corpo negro, efeito fotoelétrico, equacbes de Planck, dualidade onda-particula, atomos de Bohr,
espectro do hidrogénio, formula de Rydberg principio da incerteza, equacdao de Schrodinger, postulados e
principios gerais da mecanica quantica, operadores, equacbes de autovalor, autofungdes, particula nas caixas
1d e 3D, momento angular, oscilador harménico, rotor rigido, dtomo de hidrogénio, atomos hidrogeni6nicos,
spin eletronico e o principio da exclusdao de Pauli. Atomos multieletronicos, termos espectroscépicos, estrutura
eletronica de moléculas diatdmicas, teoria de orbitais moleculares OM, estrutura eletrénica de moléculas
poliatbmicas, teoria de grupos, espectroscopia molecular, ressonancia magnética nuclear, espectroscopia de
lasers.

VI. OBJETIVOS

GERAL: Fornecer ao aluno um panorama geral sobre os principais formalismos que constituem a mecanica
quantica, bem como as nogdes gerais da espectroscopia roto-vibracional. Com base nos conhecimentos
adquiridos durante o curso, o aluno devera ser capaz de: Enunciar e comentar os principios da mecanica
guantica; reconhecer os problemas especificos em espectroscopia roto-vibracional; resolver problemas sobre os
temas desenvolvidos.

ESPECIFICOS:
Ao final de cada unidade o aluno serd capaz de resolver problemas pertinentes a cada um dos assuntos
abordados. Sendo capaz de correlaciona-los e aplicd-los a diversos problemas em quimica.

VII. CONTEUDO PROGRAMATICO

1.0) A equacdo de Schrédinger
1.1 A fundamentacao histérica da mecanica quantica.
1.2 Principio da incerteza de Heisenberg.
1.3 A equacgdo de ondas classica
1.4 A equacao de Schrédinger independente do tempo.
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2.0) A particula na caixa

2.1 A particula livre

2.2 A particula nas caixas uni, bi e tridimensional
3.0) Operadores

3.1 Autofungdes e autovalores

3.2 Valores médios

3.3 Funcgles de onda aceitaveis

4.0) Postulados e teoremas da mecanica quantica.
4.1 operadores hermitianos
4.2 Expansodes de autofungbes
4.3 Comutadores
4.4 Superposicao de estados 4
4.5 Posicdo de autofungdes

5.0) O momento angular
5.1 Medidas simultdneas de varias propriedades
5.2 Momento angular de sistemas de uma particula
5.3 Método de operadores escada para o0 momento angular
6.0) O oscilador harménico e o rotor rigido como modelos espectroscépicos
6.1 Oscilador harmonico unidimensional
6.2 Os niveis de energia do oscilador harmonico
6.3 O modelo do oscilador harménico e o espectro de infravermelho de moléculas diatdmicas
6.4 Fungdes de onda do oscilador harmdnico e os polinémios de Hermite
6.5 Rotor rigido (introducdo aos sistemas de coordenadas esféricas e derivacdo do Laplaciano).
6.6. Os niveis de energia do rotor rigido.
6.7.0 rotor rigido como um modelo para rotagdes em moléculas diatdomicas.

7.0) O atomo de hidrogénio
7.1 Problema da forca central de uma particula
7.2 Separacao de variaveis - sistema de particulas ndo-interagentes
7.3 Reducdo do problema de 2 particulas para 1 particula
7.4 FungOes de onda do estado fundamental
7.5 Orbitais hidrogenodides

8.0) O spin eletrdnico e o principio da exclusio de Pauli
8.1 Spin eletrénico
8.2 O spin e o atomo de hidrogénio
8.3 Principio da exclusdo de Pauli
8.4 O determinante de Slater

9.0) A estrutura eletrénica de moléculas diatémicas
9.1 A aproximacdo de Born-Oppenheimer
9.2 O movimento nuclear
9.3 A molécula ion de hidrogénio - H,*
9.4 A teoria dos orbitais moleculares - OM

10.0) A estrutura eletrénica de moléculas poliatémicas
10.1 Os orbitais hibridos
10.2 Elétrons de ligagGes e pares isolados
10.3 Espectroscopia de fotoelétrons e os orbitais moleculares

11.0) Espectroscopia Molecular
11.1 Processos moleculares e o espectro eletromagnético
11.2 transigdes rotacionais e vibracionais
11.3 Espacamento de linhas no espectro roto-vibracional - ramos P e R
11.4 Principio de Frank-Condon
11.5 Vibracbes em moléculas poliatOmicas
11.6 Regras de Selegao.
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VIII. METODOLOGIA DE ENSINO REMOTO / DESENVOLVIMENTO DO PROGRAMA

A disciplina sera ministrada através de aulas expositivas SINCRONAS NO GOOGLE MEET e MOODLE, bem como
ATIVIDADES ASSINCRONAS ADICIONAIS para resolucdo de duvidas de exercicios. Além disso, o aluno devera
complementar seus estudos por meio BIBLIOGRAFIA SUGERIDA E FORNECIDA. Serdo indicados questfes
tedricas, exercicios numeéricos e problemas que visem a aplicacdo dos conceitos e postulados apresentados nas
aulas expositivas, todos esses na forma de LISTA DE EXERCICIOS. A busca e interpretacdo de artigos
cientificos atuais que abordem tépicos do conteldo programatico sera incentivada. Ambiente MOODLE: Varias
atividades serao realizadas neste ambiente (moodle.ufsc.br). Todos os alunos regularmente matriculados estao
automaticamente inscritos no ambiente.

IX. METODOLOGIA DE AVALIAGAO

A avaliacdo do desempenho na disciplina se dara através de trés avaliagdes, sendo estas trés provas sincronas
(Pi). A média final (MF) sera a média das provas

Alunos com Média Final maior ou igual a 6,0 (seis) estdo aprovados. Aluno com Média Final menor que 6,0
(seis) e maior ou igual a 3,0 (trés) vao para exame de recuperacao, e Aluno com Média Final menor que 3,0
(trés)

X. NOVA AVALIAGAO

Recuperagdo: prova tedrica no final do semestre versando sobre todo o contelido programatico. A nota necessaria
para aprovacdo sera a necessaria para integralizar média 6,0 (seis) com a média final obtida nas provas regulares.
Por exemplo, se o aluno obteve média final 5,5, tera que ter nota 6,5 na prova de recuperagdo, para ficar com
média final 6,0 e ser aprovado. O aluno so tera direito a Recuperacao se tiver freqUéncia suficiente (> 75%, FS).
Nota do exame de recuperacdo somada a média do semestre divididas por 2 (dois) = Média Final.

XI. CRONOGRAMA

1. CRONOGRAMA TEORICO:

Data Conteldo

26/10 Introducdo a Quantica

04/11 Introducdo a Quantica

09/11 A equacdo de Schrodinger independente do tempo
11/11 A equacdo de Schrédinger independente do tempo
16/11 A particula na caixa

18/11 A particula na caixa

23/11 A particula na caixa-3D

~
>

25/11 Postulados e teoremas da mecanica quantica

30/11 Prova 1

02/12 O oscilador harmonico e o rotor rigido como modelos espectroscopicos
07/12 O oscilador harmonico e o rotor rigido como modelos espectroscopicos
09/12 O oscilador harmonico e o rotor rigido como modelos espectroscépicos

14/12 O atomo de hidrogénio
16/12 O atomo de hidrogénio
01/02 O atomo de hidrogénio

03/02 Atomos Multieletrénicos

08/02 Atomos Multieletrénicos

10/02 Prova 2

15/02 A estrutura eletrénica de moléculas diatémicas

17/02 A estrutura eletrénica de moléculas diatdmicas

22/02 A estrutura eletrénica de moléculas poliatémicas

24/02 A estrutura eletrénica de moléculas poliatébmicas

03/03 Simetria e Espectroscopia Molecular

08/03 Simetria e Espectroscopia Molecular

10/03 Introducdo as espectroscopias de ressonancia magnética nuclear e Lasers
15/03 Introducdo as espectroscopias de ressonancia magnética nuclear e Lasers

17/03 Prova 3

22/03 Monitoria Revisdo/duvidas
24/03 Prova de Recuperagao
26/03 Fim do semestre letivo
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XII. BIBLIOGRAFIA BASICA (deve conter no minimo 3 titulos, sendo 1 exemplar de cada titulo para cada 5
alunos disponivel no sistema de Bibliotecas da UFSC)

1.0 McQUARRIE, D. A.; Simon, Physical Chemistry: A Molecular Approach, 1%. Ed. University Science Books,
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California, 1997.
2.0 McQUARRIE, D. A.; Quantum Chemistry, 1. Ed. University Science Books, California, 1983.
3.0 ENGEL, T.; Quantum Chemistry and Spectroscopy, 3™. edition Pearson, NY, 2010.

XIII. BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR (deve conter no minimo 5 titulos, com pelo menos 2 exemplares de

cada titulo disponiveis no sistema de Bibliotecas da UFSC ou com acesso virtual)

1.0 LEVINE, 1.; Quantum Chemistry, 6™ Ed. Prentice Hall, NY, 2008.

2.0 PAULING, L.; Wilson, B. Jr.; Introduction to Quantum Mechanics, McGraw-Hill, NY, 1935.
3.0 ATKINS, P.W. Molecular quantum mechanics, 2.ed. Oxford: Oxford University Press, c1983.
4.0 PILAR, F. L.; Elementary Quantum Chemistry, 2" Ed. McGraw-Hill, NY, 1970.

5.0 TIPLER, Paul Allen; LLEWELLYN, Ralph A. Fisica moderna, 3.ed. Rio de Janeiro: LTC, 2006.
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