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Forma de Condugdo/Organizacdo da Disciplina e das Avalia¢des

Descrigao:

A disciplina serd ministrada na forma de aulas expositivas, contara com duas avaliages
presenciais, mais o exame de recuperacdo, € uma lista de exercicios que também fara parte
do critério de avaliagdo.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avaliagées

Descricao:

As provas serdo presenciais e devem ser entregues no dia da avaliacdo. A lista de exercicios
deve ser entregue até a data da segunda prova. Os resultados das provas serdo
apresentados na aula seguinte de cada avaliacao.

Forma de Condugao das Avaliaces e Prazos de Entrega

A disciplina conta com dois tipos de avaliagao: provas presenciais, que serao realizadas
em sala de aula, em dias especificados, e uma lista de exercicios, que devera ser entregue
na data da ultima prova.

O resultado das provas € devolvido a turma na aula seguinte daquela que foi feita a prova.
No dia da entrega dos resultados é feita uma correcdo e discussdao com os alunos, e os
alunos podem solicitar revisdo da prova caso tenham detectado alguma inconsisténcia na
corregao. Solicitagdes de revisao em outros momentos nao sdo aceitas, exceto em casos
excepcionais.

A nota da lista de exercicios sera divulgada até uma semana depois da data da segunda
prova.

Critérios de Avaliagdo e Aprovacao




A disciplina contara com duas provas, de igual peso, e uma lista de exercicios, além do
Exame. A lista de exercicios deve ser entregue no final do curso (até a data da segunda
prova) e receberd uma nota de 0 a 10, da seguinte forma: para cada exercicio em branco
ou mal feito, a nota da lista diminui 0,5 ponto.

A nota da disciplina é calculada da seguinte forma: A média aritmética das provas é chamada
de NP. A nota da lista é NL. A nota da disciplina é calculada por ND = NP * (NL/10), ou seja,
multiplicando a nota das provas pela nota da lista. Ou seja, so o aluno tem nota 10 na lista,
a nota final é igual a NP.

Se ND for maior ou igual a 5.0, o aluno esta aprovado com nota final ND. Se ND for menor
que 5.0, o aluno podera fazer exame, que tera nota NE, e a nota final, NF, sera a média
aritmética de ND e NE. Se NF for maior igual a 5.0, o aluno estara aprovado. Se NF for
menor que 5.0, o aluno estara reprovado.

Calendario — Disciplinas Tedrica

(incluir a data de todas as atividades avaliativas, inclusive exame)
06/03 - Apresentacgdo da disciplina / Aula

08/03, 13/03, 15/03, 20/03, 22/03, 27/03, 29/03: Aulas
03/04, 05/04, 10/04, 12/04, 17/04, 19/04, 24/04,

26/04: Prova 1

01/05 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
03/05: Entrega Prova 1 - Revisdo

08/05, 10/05, 15/05, 17/05, 22/05: Aulas

24/05: Avaliacdo de curso (ndo tem aula)

29/05, 31/05: Aulas

05/06, 07/06, 12/06, 14/06, 19/06, 21/06,

26/06: Prova 2

28/06: Entrega Prova 2 - Revisdo

03 a 08/07 - Semana de Estudos

12/07: Exame

Outras informacgodes relevantes
Notas, exercicios e informagdes adicionais: http://m3g.igm.unicamp.br, no link “Material
Didatico”.

SEGUEM A EMENTA, PROGRAMA E BIBLIOGRAFIA




Codigo: QF530

MWome: Introdugdo & Quimica Quantica e Espectroscopia Molecular

MNome em Inglés: Introduction to Quantum Chemistry and Molecular Spectroscopy

Mome em Espanhol: Introduccion a la Quimica Cuantica y Espectroscopia Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacio: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / Todos os periodos

Exige Exame: Sim

Vetores
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Ccorréncia nos Curriculos: 05, 50, 56

Pré-requisitos: *MA311

Ementa: Nogoes de Espectroscopia e Postulados da mecanica quantica. Particula na caixa e
estrutura eletrdnica. Rotor rigido e espectroscopia rotacional de moléculas diatdmicas. Oscilador
harmdnico e espectroscopia vibracional de moléculas diatdmicas. Espectroscopia roto-vibracional
de moléculas diatdmicas. Estrutura eletrdnica, estados fundamental e excitados. Fotoguimica e
fotofisica.

Programa:
1. Nogdes de Espectroscopia e Postulados da mecdnica quantica. Interacde da radiacdo com a

matéria: absorcdo, emissdo, espalhamento e difracdo. Coeficientes de Einstein, nogdes sobre
laser, momento de transicio e regras de selecdo, radiagio do corpo negro e ondas de Broglie.
Postulados da mecinica quantica: funcbes de onda bem-comportadas, operadores e célculo
de propriedades, equagio de Schrédinger dependente do tempo e independente do tempo.
Aplicagdes no modelo da particula na caixa e relagdo com espectroscopia eletrénica.

2. Espectroscopia Roto-Vibracional. Espectroscopia rotacional na regido de microondas e nogles
sobre instrumentacdo. Modelo do rotor rigido, espectros de moléculas diatdmicas e regras de
selecdo. Espectroscopia na regido do infravermelho e nogdes sobre instrumentagdo. Modelo
do oscilador harménico e anarménico. Andlise de espectro roto-vibracional de moléculas
diatdmicas e regras de selecdo. Espectroscopia Raman e regras de selecdo.

3. Estrutura Eletrdnica. Instrumentacdo de espectroscopia UV-vis. O atomo de hidrogénio.
Espectros de emissdo e absorc3o eletrénicas e regras de selecdo. Nocdo sobre o efeito Stark e
Zeeman. Operador hamiltoniano para sistemas multieletronicos. Spin, principio de exclusdo de
Pauli e determinantes de Slater. Moléculas e a aproximacdo de Born-Oppenheimer. Nogdo
sobre o método Hartree-Fock. Principio variacional e combinagdo linear de orbitais atémicos.
Aplicacdo em moléculas. O método de Hickel e sistemas pi. Espectroscopia de absorcdo e
emissdo Uv-visivel. Nogdes sobre fotoguimica e fotofisica.
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