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PLANO DE ENSINO - 2022.2

l. IDENTIFICA(;AO DA DISCIPLINA
cODIGO NOME DA DISCIPLINA N2 de Horas-Aula Semanais Total de Horas-Aula
Teoricas Praticas Semestrais
QMC 5423 | Fundamentos de Quimica Quantica 04 0 72
I1. HORARIO
AULA TEORICA AULA PRATICA
2.1510-2 /5.1330-2

I11. PRE-REQUISITO (S)
CcODIGO NOME DA DISCIPLINA

MTM 5511 Geometria Analitica

MTM 3102 Calculo 11

IV. PROFESSOR MINISTRANTE

Professor Dr. Luis Henrique da Silveira Lacerda
luis.lacerda@ufsc.br

CFM, Departamento de Quimica, Sala 312.

V CURSO PARA O QUAL A DISCIPLINA E OFERECIDA |

Bacharelado em Quimica |

VI. EMENTA

Radiacdo do corpo negro, efeito fotoelétrico, equacdes de Planck, dualidade onda-particula, atomos de Bohr, espectro do
hidrogénio, formula de Rydberg principio da incerteza, equacéo de Schrodinger, postulados e principios gerais da mecanica
quantica, operadores, equagdes de autovalor, autofunces, particula nas caixas 1d e 3D, momento angular, oscilador
harmonico, rotor rigido, &tomo de hidrogénio, atomos hidrogeni6nicos, spin eletrénico e o principio da exclusdo de Pauli.
Atomos multieletronicos, termos simbolo, estrutura eletrdnica de moléculas diatdmicas, teoria de orbitais moleculares OM,
estrutura eletrénica de moléculas poliatdmicas, teoria da ligacdo de valéncia.

VII. OBJETIVOS

Objetivos Gerais

- Conhecer e aplicar os principais conceitos de quimica quantica;

- Relacionar os conceitos apresentados a diferentes técnicas espectroscopicas.

VIIl. CONTEUDO PROGRAMATICO
1. Antiga teoria Quantica

1.1. O espectro do corpo negro

1.2. O efeito Fotoelétrico

1.3. Capacidade Térmica dos solidos

1.4. Estrutura Nuclear

1.5. Espectroscopia Atémica

1.6. Dualidade-onda particula

1.7. Quimica Quantica Moderna
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2. Equacdo de Schroedinger
2.1. A fundamentacdo historica da mecanica quantica.
2.2. Principio da incerteza de Heisenberg.
2.3. A equacdo de ondas cléssica
2.4. A equacdo de Schrddinger independente do tempo.
2.5. A particula na caixa: A particula livre, particula na caixa unidimensional e tridimensional
3. Postulados e teoremas da mecanica Quéntica
3.1. Autofuncdes e autovalores
3.2. Valores médios
3.3. Funcdes de onda aceitaveis
3.4. Operadores hermitianos
3.5. Expansoes de autofuncdes
3.6. Comutadores
3.7. Superposicao de estados
3.8. Posicéo de autofungdes
4. O momento angular
4.1. Medidas simultaneas de varias propriedades
4.2. Momento angular de sistemas de uma particula
4.3. Métodos de operadores escada para 0 momento angular
5. O oscilador harmdnico e o rotor rigido como modelos espectroscépicos
5.1. Oscilador harménico unidimensional
5.2. Os niveis de energia do oscilador harménico
5.3. O modelo do oscilador harménico e o espectro de infravermelho de moléculas diatdmicas
5.4. Funcdes de onda do oscilador harménico e os polindbmios de Hermite
5.5. Rotor rigido (introducdo ao sistemas de coordenadas esféricas e derivacao do Laplaciano).
5.6. Os niveis de energia do rotor rigido.
5.7. O rotor rigido como um modelo para rotagdes em moléculas diatbmicas
6. O atomo de Hidrogénio
6.1. Problema da forca central de uma particula
6.2. Separacdo de varidveis — sistema de particulas ndo-interagentes
6.3. Reducéo do problema de 2 particulas para 1 particula
6.4. FuncOes de onda do estado fundamental
6.5. Orbitais hidrogenotides
7. O spin eletronico e o principio de excluséo de Pauli
7.1. Spin eletrénico
7.2. O spin e 0 atomo de hidrogénio
7.3. Principio da exclusao de Pauli
7.4. O determinante de Slater
8. A estrutura eletrénica de moléculas diatdmicas
8.1. A aproximacdo de Born-Oppenheimer
8.2. O movimento nuclear
8.3. A molécula ion de hidrogénio — H,*
8.4. A teoria dos orbitais moleculares — OM
8.5. A Teoria de ligacdo de valéncia
9. A cestrutura eletrénica de moléculas poliatdmicas
9.1. Os orbitais hibridos
9.2. Elétrons de ligagGes e pares isolados
9.3. Espectroscopia de fotoelétrons e os orbitais moleculares
9.4. Métodos de Debye-Hueckel

IX. METODOLOGIA DE ENSINO / DESENVOLVIMENTO DO PROGRAMA

Para a integralizacdo dos créditos tedricos serd feito uso de aulas expositivas e de recursos como quadro negro/giz e
multimidia. Alguns exercicios e problemas serdo trabalhados em sala de aula, sempre no contexto do tdpico trabalhado.
Serdo disponibilizadas listas de exercicios para direcionar os estudos para aprendizado e para as avaliacGes.

OBS: Os materiais da disciplina, disponibilizados e registradas na Plataforma do Ambiente Virtual de Aprendizagem
Moodle, sdo para uso exclusivo dos estudantes regularmente matriculados na disciplina QMC5423 no semestre 2022.2




X. METODOLOGIA DE AVALIACAO

AVALIACAO TEORICA

- Serdo realizadas 3 provas escritas, de pesos iguais (10,0), realizadas em horario da aula, versando sobre os contetidos das
unidades 1 a 3 (prova 1), unidades 4 a 6 (prova 2) e das unidades 7 e 9 (prova 3), em datas definidas a seguir. Apos a
divulgacgdo das notas de cada avaliacdo, a revisdo das provas deve ser realizada com o professor na sala 312 do departamento
de Quimica. N&o serdo realizadas revisdes de prova em sala.

CONSIDERACOES IMPORTANTES:

De acordo com a Resolu¢do 17/CUn/97 — Capitulo IV — Secdo | — Artigo 72 — A nota minima de aprovacdo em cada
disciplina é 6,0 (seis virgula zero).

De acordo com a Resolucdo 17/CUn/97 — Capitulo IV — Sec¢do | — Artigo 70 — 8 40 — Ao aluno que ndo comparecer as
avaliacBes ou ndo apresentar trabalhos no prazo estabelecido sera atribuida nota 0 (zero).

De acordo com a Resolugdo 17/CUn/97 — Capitulo 1V — Secdo | — Artigo 74. O aluno, que por motivo de forca maior e
plenamente justificado, deixar de realizar avaliagdes previstas no plano de ensino, devera formalizar pedido de avaliacdo a
Chefia do Departamento de Ensino ao qual a disciplina pertence, dentro do prazo de 2 (dois) dias Uteis.

REVISAO DA AVALIACAO
Segundo a Resolucdo 017/CUn/97 em seu Art. 73, é facultado ao aluno requerer ao Chefe do Departamento a revisao da
avaliacdo, mediante justificativa circunstanciada dentro de 02 (dois) dias Uteis, ap6s a divulgacdo do resultado.

X1. NOVA AVALIACAO (RECUPERACAO)

Conforme estabelece o §2° do Art.70, da Resolugdo n® 017/CUn/97, o aluno com frequéncia suficiente (FS) e média das
notas de avaliaces do semestre entre 3,0 (trés virgula zero) e 5,5 (cinco virgula cinco) tera direito a uma nova avaliagao
tedrica (cumulativa) no final do semestre. A nota final seréd calculada através da média aritmética entre a média das notas
das avaliac@es parciais e a nota obtida na nova avaliagéo. O aluno deverd alcancar a nota minima 6,0 (seis) para ser aprovado.
Observacdo: O aluno que faltar alguma avaliacdo por motivo de salde terd o direito de fazer a prova mediante pedido de
avaliacdo a Chefia do Departamento de Quimica com apresentacéo do atestado médico dentro do prazo de 3 (trés) dias Uteis
apos a realizacdo da mesma (Art. 74 da Resolucdo no 017/CUn/97 — UFSC). Caso a solicitacdo seja deferida pela Chefia,
essa avaliacdo sera realizada no final no semestre, com o conteldo correspondente a prova que estard sendo reposta.

XI11. BIBLIOGRAFIA BASICA

1. ATKINS, P.W.; de Paula, J.; Fisico-Quimica, 92 Ed., Volumes 1 e 2, Editora LTC, 2012.

2. ATKINS, P.W.; de Paula, J.; FRIEDMAN, R., Quanta, matéria e mudanca: uma abordagem molecular para
a fisico-quimica, Rio de Janeiro: LTC, 2011.

3. HOLLAUER, E. Quimica quéntica. Rio de Janeiro: LTC, 2008. 475 p.

4. DIAS, J.J.C.T. Quimica Quantica: fundamentos e métodos. Lisboa: Fundagdo C. Gulbenkian, 1982. 448p.

XIIl. BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTAR

LEVINE, I.; Quantum Chemistry, 6th Ed. Prentice Hall, NY, 2008.

PAULING, L.; Wilson, B. Jr.; Introduction to Quantum Mechanics, McGraw-Hill, NY, 1935.
ATKINS, P.W. Molecular quantum mechanics, 2.ed. Oxford: Oxford University Press, c1983.
PILAR, F. L.; Elementary Quantum Chemistry, 2nd Ed. McGraw-Hill, NY, 1970.
McQUARRIE, D. A.; SIMON; Physical Chemistry, 1st. Ed., University Science Books, 1997.
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