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EMENTA

Postulados e Principios da Mecanica Quantica. Método Variacional. Atomos multieletronicos. Ligagdo Quimica. Transicdes radiativas.
Espectroscopia Rotacional. Espectroscopia Vibracional. Espectroscopia Eletronica. Ressonancia Magnética Nuclear. Lasers.
Fotoquimica. Quimica Computacional.

OBJETIVOS

Dominar, do ponto de vista da Mecanica Quantica, os principios fundamentais envolvidos no estudo da estrutura atdmica e molecular.
Compreender os conceitos fisico-quimicos relativos a interagéo da radiagdo com a matéria e sua aplicagdo em espectroscopia atémica
e molecular. Conhecer os fundamentos dos principais métodos espectroscopicos utilizados na Quimica moderna.

CONTEUDO PROGRAMATICO

- Métodos de aproximagéo: Principio variacional e teoria de perturbagao

- Atomos multieletronicos: campo médio e orbitais, método de Hartree, spin, antissimetria da fungdo de onda, método de Hartree-Fock,
Termos atébmicos

- Moléculas e Ligagao quimica: Aproximagao de Born-Oppenheimer, teoria de orbitais moleculares, método de Huckel

- interagéo da radiagdo com a matéria: equacéo de Schrodinger dependente do tempo

- espectroscopia rotacional: diatdmicas e poliatémicas

- espectroscopia vibracional: diatbmicas, anarmonicidade, poliatdbmicas e modos normais.

- Espectroscopia eletronica: transi¢des eletronicas, principio de Franck-Condon.

- Fotoquimica: decaimentos radiativo e nao radiativo.

- Quimica computacional: mecanica molecular, matriz Z, Método de Hartree-Fock e fungdes de base, orbitais candnicos e localizados,
cargas atdmicas, otimizagdo de geometria, frequéncias harménicas, analise conformacional.

METODOLOGIA DE ENSINO E RECURSOS AUXILIARES

A unidade curricular sera ministrada através de aulas expositivas, aulas de exercicios, praticas no computador e trabalhos em grupo

FORMA E CRONOGRAMA DE AVALIAGAO

A avaliagdo sera feita através de duas provas escritas, correspondendo a 70% da nota (35% a primeira e 35% a segunda), e trabalhos
em grupo, incluindo pratica no computador, correspondendo a 30% da nota final. Havera uma avaliagéo substitutiva, com todo o
contetido do curso, que substituird a prova de menor nota, somente se a nota da prova substitutiva for maior. Todo aluno com média
maior ou igual a quatro tem a opgao de fazer ou ndo a prova substitutiva.
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