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I. IDENTIFICACAO DA DISCIPLINA:

. N° DE HORAS-AULA
CODIGO | NOME DA DISCIPLINA TURMA __ SEMANAIS
TEORICAS | PRATICAS*

TOTAL DE HORAS-AULA
SEMESTRAIS

Fundamentos de Quimica 04003 e
MC 5403 nda : .
Q Quantica e Espectroscopia 04205 4 0

II. PROFESSOR(ES) MINISTRANTE(S)

Thiago Ferreira da Conceigdo (Thiago.conceicao@ufsc.br)

III. PRE-REQUISITO(S)

CODIGO NOME DA DISCIPLINA

MTM 5512 | Geometria Analitica

MTM 7137 | Célculo Il

FSC5113 Fisica Il

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

Curso de graduagao em quimica: bacharelado e licenciatura

V. EMENTA

Radiacdo do corpo negro, efeito fotoelétrico, equagdes de Planck, dualidade onda-particula, atomos de Bohr, espectro do
hidrogénio, formula de Rydberg principio da incerteza, equagdo de Schrodinger, postulados e principios gerais da mecanica
quantica, operadores, equagbes de autovalor, autofuncdes, particula nas caixas 1d e 3D, momento angular, oscilador
harmonico, rotor rigido, atomo de hidrogénio, atomos hidrogenibénicos, spin eletrénico e o principio da exclusdo de Pauli.
Atomos multieletronicos, termos espectroscopicos, estrutura eletronica de moléculas diatdmicas, teoria de orbitais
moleculares OM, estrutura eletrénica de moléculas poliatdbmicas, 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
deverad ser capaz de: enunciar e comentar os principios da mecanica quantica; reconhecer os problemas especificos em
espectroscopia roto-vibracional; resolver problemas sobre os temas desenvolvidos.

ESPECIFICOS: Ao final de cada unidade o aluno sera capaz de resolver problemas pertinentes a cada um dos assuntos
abordados, sendo capaz de correlaciona-los e aplica-los a diversos problemas em quimica.

VII. CONTEUDO PROGRAMATICO

1.0) O nascimento da mecanica quantica.

1.1 Radiagdo do corpo negro e a equagdo de Planck.

1.2 EquacGes de Einstein e Debye para a capacidade calorifica.
1.3 Efeito fotoelétrico.

1.4 De Broglie e a dualidade onda-particula.

2.0) A equagdo de Schrodinger.
2.1 Interpretagdo de Born.

2.2 Normalizagdo e quantizagao.
2.3 Calculos de probabilidade.

3.0) Operadores.
3.1 AutofuncGes e autovalores.
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3.2 Valores médios.
3.3 Operadores hermitianos.
3.4 Ortogonalidade.

4.0) Postulados e teoremas da mecanica quantica.
4.1 Superposicao de estados.

4.2 Principio da incerteza de Heisenberg.

4.3 Observaveis complementares e comutadores.

5.0) O movimento de translagao.

5.1 Particula em movimento livre.

5.2 Particula em caixas com uma, duas e trés dimensdes.
5.3 Degenerescéncia e tunelamento.

6.0) O oscilador harmonico e o rotor rigido como modelos espectroscopicos
6.1 Oscilador harmonico.
6.2 Os niveis de energia do oscilador harménico.

6.3 O modelo do oscilador harmonico e o espectro de infravermelho de moléculas diatdmicas.

6.4 Fungdes de onda do oscilador harmonico e os polin6mios de Hermite.
6.5 Movimento de rotagdo (particula em um anel e rotor rigido).

6.6.0s niveis de energia de rotagao.

6.7.0 rotor rigido como um modelo para rotagdes em moléculas diatdmicas.

7.0) O atomo de hidrogénio
7.1 Separacdo de variaveis.
7.3 SolugGes radiais.

7.4 Orbitais s, p e d.

8.0) O spin eletrdnico e o principio da exclusdo de Pauli
8.1 Spin eletrdnico

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 diatdmicas
9.1 A aproximagado 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 eletronica de moléculas poliatomicas

10.1 Os orbitais hibridos (construgdo)

10.2 Elétrons de ligagdes e pares isolados

10.3 Espectroscopia de fotoelétrons e os orbitais moleculares

11.0) Espectroscopia Molecular

11.1 Simetria Molecular

11.2 transicdes rotacionais e vibracionais

11.3 Espacamento de linhas no espectro roto-vibracional —ramos P e R
11.4 Principio Frank Condon

11.5 Vibragdes em moléculas poliatdmicas

11.6 Regras de Selecdo.

VIII. METODOLOGIA DE ENSINO / DESENVOLVIMENTO DO PROGRAMA

O conteldo sera trabalhado em aulas presenciais utilizando o quadro negro e recursos multimidia. Também serao realizadas
atividades em sala em que os alunos serdo requisitados a responder questdes com o auxilio de livros, do material fornecido
pelo professor, da internet etc. Eventualmente serdo realizadas atividades como a elaboragdo videos e infograficos que
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poderdo valer ponto na média final e poderdo ser divulgados na internet caso haja interesse e consentimento de todos os
alunos.

IX. METODOLOGIA DE AVALIACAO

Serdo realizadas trés avaliagGes remotas utilizando uma plataforma adequada (Moodle, por exemplo) cuja média ponderada
compora 95% da média final. Os restantes 5% virdo de atividades realizadas em sala, presenca e participagao.

X. NOVA AVALIACAO

RECUPERACAO - Se o0 aluno com FS obtiver média das avaliagdes regulares no intervalo 3,0 < Nota < 6,0 (Artigo 70 §22) ele
tem direito de fazer uma prova de recuperagdo. Neste caso, a nota final serd a média aritmética entre o somatdrio da nota da
prova de recupera¢do e a média das avaliagdes regulares (Artigo 71 §32 ). A prova de recuperagdo ird abordar todo o
conteldo da disciplina (unidades 1 a 5).

SUBSTITUTIVA - O aluno que faltar alguma avaliagdo por motivo de saude tera o direito de fazer uma prova mediante pedido
de avaliagdo a Chefia do Departamento de Quimica com apresenta¢do do atestado médico dentro do prazo de 3 (trés) dias
Uteis apods a realizagdo da mesma (Art. 74 da Resolugdo no 017/CUn/97 — UFSC). Essa avaliagdo serd realizada no final no
semestre, antes da data da prova de recuperagao, com o conteudo correspondente ao da prova a ser reposta.

XI. CRONOGRAMA

Data Conteldo H/A
12/04 Semana de integragdo 2
14/04 Semana de integragao 2
19/04 Apresentacdo da disciplina: Introducdo a teoria quantica 2
21/04 Feriado: Tiradentes 2
26/04 Antiga teoria quantica e a equacdo de Schrédinger 2
28/04 Operadores e autofungdes 2
03/05 Particula em uma caixa unidimensional 2
05/05 Particula na caixa bi e tridimensional 2
10/05 Revisdo e exercicios 2
12/05 Primeira avaliagdao 2
17/05 Oscilador Harmonico: introducdo e conceitos gerais 2
19/05 Oscilador Harménico: funcdes de onda e propriedades 2
24/05 Oscilador harmonico: espectroscopia no infravermelho, exercicios 2
26/05 Particula girando em um anel/rotor rigido 2
31/05 Particula girando em uma esfera, espectroscopia rotacional 2
02/06 Atomos hidrogenoides 2
07/06 Atomos hidrogenoides 2
09/06 Revisdo e exercicios 2
14/06 Segunda avaliagdo 2
16/06 Feriado: Corpus Christi 2
21/06 Atomos polieletrénicos: spin; penetragdo e blindagem. 2
23/06 Principio de Pauli; principio da estruturacdo;Determinante de Slater; tabela periddica. 2
28/06 Espectroscopia eletrdnica: simbolos dos termos 2
30/06 Espectroscopia eletronica: regras de selecdo 2
05/07 Teoria da ligacdo de valéncia 2
07/07 Teoria do Orbital Molecular: conceitos gerais 2
12/07 Teoria do Orbital Molecular: moléculas diatbmicas homonucleares 2
14/07 Teoria do Orbital Molecular: moléculas diatémicas heteronucleares 2
19/07 Nogdes de teoria de grupo 2
21/07 Revisdo e exercicios 2
26/07 Terceira avaliagao 2
28/07 Prova de segunda chamada 2
02/08 Prova de recuperagao 2

XII. BIBLIOGRAFIA BASICA

1. Atkins P. W., de Paula, J. Fisico-Quimica, 72 Ed., Volume 2, LTC, Rio de Janeiro, 2003.
2. Atkins P. W., de Paula J., Friedman R. Quanta, Matéria e Mudang¢a, Volume 1, LTC, Rio de Janeiro, 2011.
3. Mcquarrie D. A. S. Physical Chemistry: A Molecular Approach, 1st. Ed. University Science Books, California, 1997.

XIII. BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR

1. Levine I.N. Fisico-Quimica, Volume 2, 6° Ed. LTC, Rio de Janeiro, 2011.
2. Eisberg R., Resnick R. Fisica Qudntica, Campus Ltda, Rio de Janeiro, 1979.
3. Tipler Paul Allen; LLEWELLYN, Ralph A. Fisica moderna, 3.ed. Rio de Janeiro: LTC, 2006.
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4. Pauling, L.; Wilson, B. Jr.; Introduction to Quantum Mechanics, McGraw-Hill, NY, 1935.

5. Pilar, F. L.; Elementary Quantum Chemistry, 2nd Ed. McGraw-Hill, NY, 1970.
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