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Nome: Introdu¢ao a Quimica Quantica e Espectroscopia Molecular

Nome em Inglés: Introduction to Quantum Chemistry and Molecular Spectroscopy

Nome em Espanhol: Introduccién a la Quimica Cudntica y Espectroscopia Molecular

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacao: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

Tipo de Periodo / Periodo de Oferecimento: Semestral / Todos os periodos
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Ocorréncia nos Curriculos: 05, 50, 56

Pré-requisitos: *MA311

Ementa: NogoOes de Espectroscopia e Postulados da mecanica quantica. Particula na caixa e estrutura
eletronica. Rotor rigido e espectroscopia rotacional de moléculas diatdmicas. Oscilador harmonico e
espectroscopia vibracional de moléculas diatomicas. Espectroscopia roto-vibracional de moléculas
diatdmicas. Estrutura eletrdnica, estados fundamental e excitados. Fotoquimica e fotofisica.

Programa:
1. NogoOes de Espectroscopia e Postulados da mecanica quantica. Interacdo da radiacdo com a

matéria: absorcdo, emissdo, espalhamento e difracdo. Coeficientes de Einstein, nocGes sobre
laser, momento de transicdo e regras de selecdo, radiacdo do corpo negro e ondas de Broglie.
Postulados da mecanica quantica: fun¢des de onda bem-comportadas, operadores e cdlculo de
propriedades, equacdo de Schrodinger dependente do tempo e independente do tempo.
Aplicacdes no modelo da particula na caixa e relagdo com espectroscopia eletrénica.

2. Espectroscopia Roto-Vibracional. Espectroscopia rotacional na regido de microondas e nog¢des
sobre instrumentacdo. Modelo do rotor rigido, espectros de moléculas diatdmicas e regras de
selegdo. Espectroscopia na regido do infravermelho e nogbes sobre instrumentagdao. Modelo do
oscilador harmoénico e anarmoénico. Analise de espectro roto-vibracional de moléculas
diatémicas e regras de selecdo. Espectroscopia Raman e regras de selecdo.

3. Estrutura Eletronica. Instrumentagao de espectroscopia UV-vis. O atomo de hidrogénio.
Espectros de emissdo e absorcao eletronicas e regras de selecdo. Nogao sobre o efeito Stark e
Zeeman. Operador hamiltoniano para sistemas multieletronicos. Spin, principio de exclusao de
Pauli e determinantes de Slater. Moléculas e a aproximacao de Born-Oppenheimer. Nog¢do sobre
o método Hartree-Fock. Principio variacional e combinacdo linear de orbitais atoémicos.
Aplicacdo em moléculas. O método de Hiickel e sistemas pi. Espectroscopia de absor¢do e
emissao UV-visivel. NocGes sobre fotoquimica e fotofisica.
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