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Forma de Condugio/Organizagido da Disciplina e das Avaliagdes

Descricao:

O conteldo da disciplina sera divido em trés partes, essencialmente seguindo o programa
formal. A primeira parte esta relacionada com a introdugdo aos conceitos de espectroscopia,
os postulados da mecanica quantica e aplicacdes em sistemas simples, tais como: particula
na caixa 1D, 2D, 3D e particula no anel.

Na segunda parte sera explorado o modelo do rotor rigido e sua aplicacdo na espectroscopia
rotacional com apresentacdo dos elementos experimentais desta espectroscopia. Neste
mesmo bloco serd apresentado o modelo classico do oscilador harménico, o modelo do
oscilador quantico, os contrastes entre os dois modelos e sua aplicacdo na espectroscopia
roto-vibracional. Elementos experimentais da espectroscopia vibracional e Raman serdo
apresentados. Os modelos mencionados serdo associados com a interpretacdo de espectros
rotacionais e vibracionais de moléculas simples.

A terceira parte da disciplina se concentrara na estrutura eletronica de &tomos e moléculas
em termos de elementos experimentais de emissdo e absorc¢do e sua interpretacdo quantica
na auséncia e presenca de campos elétricos e magnéticos. O conteudo tedrico procurara
ampliar a interpretagdo da estrutura eletrénica do atomo de hidrogénio até sistemas com
elétrons pi.

Todo material apresentado (slides, exercicios, programa da disciplina e outros dados) sera
disponibilizado no Google Classroom.

O contelddo ministrado estara associado com informacgdes e tecnologias atuais e compativeis
com os conceitos ministrados.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avalia¢oes

Descricao:

As Unicas atividades que fardo parte da avaliacdo da disciplina sdo as 3 provas mencionadas
no Critério de Avaliagdo. Durante o semestre serdo distribuidas listas de exercicios para que
os alunos pratiguem o uso dos conceitos fundamentais em problemas elementares
apresentados em aulas. Estes exercicios ndo serdo considerados no processo de avaliac3do.
Sao simplesmente elementos de orientagao de estudo dirigido.

Critérios de Avaliagao e Aprovagao
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Serdo ministradas trés (3) provas com pesos 1 para a primeira prova (P1) e 2 para a segunda
(P2) e terceira (P3) provas. A média M das trés provas serd dada por: M = (P1 + 2.P2 +
2.P3)/5. Média maior ou igual a cinco (5) o aluno esta aprovado. Média menor do que cinco
(5) o aluno fard exame. A média final (MF), considerando exame, serd a média simples entre
a média das provas e a nota do exame (Ex), ou seja: MF = (M + Ex)/2. Média final maior ou
igual a cinco (5) o aluno esta aprovado.

Serd dada prova substitutiva nos casos previstos no regimento. Esta prova sera ministrada
no final do semestre e o contetdo abordard toda a matéria. A nota do préprio exame sera
considerada como nota de prova substitutiva.

Forma de Atendimento Extra-Classe

Descrigao:

Disponibilidade de atendimento em qualquer horario por e-mail ou agendamento de horario
para esclarecimentos presencial ou online através do Google Classroom. Ndo ha restricdo
de horario de atendimento, exceto em caso em que houver sobreposigdo de horario com
outras atividades de carater institucional do docente. Em resumo, possibilidade de
atendimento em quase qualquer horario ou dia da semana.

Calendario

Data Atividade
28/02 Apresentacdo da disciplina
04/03 Aula
06/03 Aula
11/03 Aula
13/03 Aula
18/03 Aula
20/03 Aula
25/03 Aula
27/03 Aula
01/04 Aula
03/04 12 Prova
08/04 Aula
10/04 Aula
15/04 Aula
17/04 Aula
22/04 Aula
24/04 Aula
29/04 Aula
06/05 Aula
08/05 Aula
13/05 Aula
15/05 22 Prova
20/05 Aula
22/05 Aula
27/05 Aula
29/05 Aula
03/06 Aula
05/06 Aula
10/06 Aula




12/06 Aula
17/06 Aula
19/06 Aula
24/06 Aula
26/06 32 Prova
10/07 Exame

10 a 14/02 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
28 a 30/03 - Feriado/Expediente Suspenso - N3do haverd atividades
01/05 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
21/05 - Avaliagdo e discussdo de cursos - Ndo havera aula

30 e 31/05 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverd atividades
01/06 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

01 a 06/07 - Semana de Estudos

08 e 09/07 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades
10 a 16/07 - Semana de Exames

Outras informagodes relevantes

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduacgdo: S3o condicbes para aprovacdo: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdo adotadas como forma de avaliacdo — obter nota final
igual ou superior a 5,0 (cinco virgula zero) e a frequéncia minima estabelecida para a disciplina
no Catalogo dos Cursos de Graduacdo; a frequéncia minima de 75%.

(2) Sobre o Abono de Faltas: os critérios do Abono de Faltas sdao definidos pelo artigo 72, do
Regimento Geral de Graduagao.

(3) De acordo com a Deliberacdo CG 2022/01 sobre PROVA SUBSTITUTIVA EM CASO DE
FALTA JUSTIFICADA POR COVID-19, a CG estabelece que o exame final podera substituir a
avaliacdo no dia de faltas abonadas pelo inciso V do artigo 72, exceto se o(a) estudante
comprovar que a auséncia foi motivada por suspeita ou contagio por COVID-19. Nessas
situaces — suspeita ou contagio comprovado por COVID-19 — o(a) estudante tera direito a
reposicdo da atividade avaliativa, desde que componha sua média final, em data a ser
combinada com o docente responsavel, ndo podendo a prova de exame final ser utilizada
para fins de substituicao.

(4) Quaisquer alteragdes no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do
semestre, s poderao ser realizadas mediante a concordancia do(a) Docente e Discentes, e
autorizacao da Comissao de Graduacao.

SEGUEM A EMENTA, PROGRAMA E BIBLIOGRAFIA




Cédigo: QF530

Nome: Introdugdo a Quimica Quantica e Espectroscopia Molecular

Nome em Inglés: Introduction to Quantum Chemistry and Molecular Spectroscopy

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

Tipo de Disciplina: Semanal

Tipo de Aprovacdo: 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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a - - - - - a 15 a

Ocorréncia nos Curriculos: 05, 50, 56

Pré-requisitos: *MA311

Ementa: Nogbes de Espectroscopia e Postulados da mecdnica quéntica. Particula na caixa e estrutura
eletronica. Rotor rigido e espectroscopia rotacional de moléculas diatdmicas. Oscilador harménico e
espectroscopia vibracional de moléculas diatémicas. Espectroscopia roto-vibracional de moléculas
diatdmicas. Estrutura eletrénica, estados fundamental e excitados. Fotoguimica e fotofisica.

Programa:
1. Nogdes de Espectroscopia e Postulados da mecédnica quéntica. Interacdo da radiagdo com a

matéria: absorgao, emissdo, espalhamento e difracdo. Coeficientes de Einstein, nogdes sobre
laser, momento de transicdo e regras de selecdo, radiacdo do corpo negro e ondas de Broglie.
Postulados da mecanica quantica: funcdes de onda bem-comportadas, operadores e calculo de
propriedades, equacdo de Schrodinger dependente do tempo e independente do tempo.
Aplicacdes no modelo da particula na caixa e relacdo com espectroscopia eletrénica.

2. Espectroscopia Roto-Vibracional. Espectroscopia rotacional na regido de microondas e nogdes
sobre instrumentagdo. Modelo do rotor rigido, espectros de moléculas diatémicas e regras de
selegdo. Espectroscopia na regido do infravermelho e nogdes sobre instrumentacgdo. Modelo do
oscilador harménico e anarmdnico. Andlise de espectro roto-vibracional de moléculas
diatémicas e regras de sele¢do. Espectroscopia Raman e regras de selecdo.

3. Estrutura Eletronica. Instrumentacdo de espectroscopia UV-vis. O dtomo de hidrogénio.
Espectros de emissdo e absorgdo eletrnicas e regras de selegdo. Nogao sobre o efeito Stark e
Zeeman. Operador hamiltoniano para sistemas multieletrénicos. Spin, principio de exclusdo de
Pauli e determinantes de Slater. Moléculas e a aproximacao de Born-Oppenheimer. Nogdo sobre
o método Hartree-Fock. Principio variacional e combinagdo linear de orbitais atémicos.
Aplicagdo em moléculas. O método de Hiickel e sistemas pi. Espectroscopia de absorgdo e
emissdo UV-visivel. NogBes sobre fotoquimica e fotofisica.
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