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Forma de Condugio/Organizac¢io da Disciplina e das Avaliacdes

Descricdo: A conducdo da disciplina consiste de aulas tedricas e aulas para discussdo de
exercicios. O(a)s estudantes serdo convidado(a)s a participar ativamente da discussdo de
exercicios, como incentivo ao desenvolvimento de “soft skills”, habilidades que incluem
gestdo do tempo, flexibilidade e adaptabilidade, trabalho em equipe e autoconfianca.

A verificacdo da aprendizagem sera realizada através de avaliacOes escritas, presenciais.
Em cada prova, o conteldo avaliado podera ser acumulativo, a critério do docente.

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

Descricdo: As notas serdo divulgadas em até uma semana apds a realizacdo da avaliagdo.

Critérios de Avaliagao e Aprovacao
Descri¢do detalhada do método para o calculo da média parcial e da nota final (Que combine a média
parcial e nota do exame)

A média final sera composta de 03 (trés) avaliagGes, sendo duas provas escritas (AV1 e AV2) e a terceira
avaliagdo (AV3) consistira de avaliagGes continuadas, com critérios definidos pelo docente.
A média final (M) sera calculada conforme descrito abaixo:

=(1x 1+1x 2+1x 3)/3

Se M 2 5,0: aluno aprovado sem exame e Nota Final serda a M
Se M < 5,0: o aluno deve fazer o exame
Se M < 2,5 o aluno estara reprovado sem direito a exame.

Caso a aluno precise fazer exame (E), a média final (Mg ) apds o exame sera:
Mg = (M + E)/2

onde éanota na prova de exame.
Assim:

SeMg>5,0=

SeMg<5,0=

Forma de Atendimento Extra-Classe

Descrigao: O atendimento sera realizado na sala D-100, mediante agendamento prévio.




Calendario

Data Atividade

05/08 Apresentagdo da disciplina e Aula 1
30/09 Prova P1

26/11 Prova P2

09/12 Exame

18 a 22/08 - Semana da Quimica - ndo havera aula para as disciplinas dos cursos 05/50.
15/10 - Avaliacdo e discussdo de cursos - N3o haverd aula

27 e 28/10 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverad atividades

15/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverd atividades

20 a22/11 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo haverd atividades

01 a06/12 - Semana de Estudos

08/12 - Feriado/Expediente Suspenso - Ndo havera atividades

09 a 15/12 - Semana de Exames

Outras informacgoes relevantes

(1) Art. 56 do Regimento Geral de Graduacdo: S3o condi¢cdes para aprovacgao: Il - nas
disciplinas em que nota e frequéncia sdo adotadas como forma de avaliagao — 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 Graduagdo; a frequéncia minima de 75%.

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

(3) Quaisquer altera¢des no PDE, propostas pelo(a) Docente ou Discentes, no transcorrer do
semestre, s poderdo ser realizadas mediante a concordancia do(a) Docente e Discentes, e
autorizacao da Comissao de Graduacao.

(4) INSTRUCAO NORMATIVA CCG N2 02/2025 Clausula de Honestidade e Lisura
Académica:

Todas as atividades relacionadas as disciplinas devem ser realizadas em conformidade com as
orientagGes fornecidas pelos docentes e com o devido rigor ético.

Caso o(a) docente responsavel, no exercicio de sua liberdade de catedra, forme convic¢do
acerca da auséncia de lisura ou de condi¢des adequadas para a realizagdo da atividade
avaliativa, podera atribuir nota zero, seja para a atividade Unica ou, conforme o caso, para o
conjunto de atividades do semestre. A ocorréncia devera ser fundamentada e comunicada a
Coordenac¢do de Curso de Graduacgdo, podendo o(a) estudante estar sujeito a processo
administrativo.

SEGUEM A EMENTA, O PROGRAMA E A BIBLIOGRAFIA




codigo: QF530

Mome: Introdugdo a Quimica Quantica e Espectroscopia Molecular

Mome 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 Aprovagdo: Nota e Frequéncia

Caracteristica: Regular

Frequéncia: 75%

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

Exige Exame: Sim

Vetores

T L P 0 PE OE 5L SEMANAS CREDITO

a . . . . . a 15 a

Ocorréncia nos Curriculos: 05, 50, 56

Pré-requisitos: *MA311

Ementa: Noghes de Espectroscopia e Postulados da mecanica quantica. Particula na caixa e estrutura
eletrdnica. 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. Fotoquimica e fotofisica.

Programa:
1. Nogdes de Espectroscopia e Postulados da mecdnica quantica. Interacdo da radiagdo com a

matéria: absorgdo, emissdo, espalhamento e difracdo. Coeficientes de Einstein, nogdes sobre
laser, momento de transi¢do e regras de selegdo, radiagao do corpo negro e ondas de Broglie.
Postulados da mecanica quantica: fun¢des de onda bem-comportadas, operadores e calculo de
propriedades, equagdo de Schrodinger dependente do tempo e independente do tempo.
Aplicagdes no modelo da particula na caixa e relagdo com espectroscopia eletronica.

2. Espectroscopia Roto-Vibracional. Espectroscopia rotacional na regido de microondas e nogdes
sobre instrumentacdo. Modelo do rotor rigido, espectros de moléculas diatdmicas e regras de
selecdo. Espectroscopia na regido do infravermelho e nogdes sobre instrumentagao. Modelo do
oscilador harménico e anarmonico. Analise de espectro roto-vibracional de moléculas
diatomicas e regras de sele¢do. Espectroscopia Raman e regras de selecdo.

3. Estrutura Eletronica. Instrumentagdo de espectroscopia UV-vis. O atomo de hidrogénio.
Espectros de emissdo e absorgdo eletrdnicas e regras de selegdo. Nogdo sobre o efeito Stark e
Zeeman. Operador hamiltoniano para sistemas multieletrénicos. Spin, principio de exclus3o de
Pauli e determinantes de Slater. Moléculas e a aproximacgdo de Born-Oppenheimer. Nogdo sobre
o método Hartree-Fock. Principio variacional e combinagdo linear de orbitais atdmicos.
Aplicacdo em moléculas. O metodo de Hiickel e sistemas pi. Espectroscopia de absorgdo e
emissdo UV-visivel. NogBes sobre fotoguimica e fotofisica.




Bibliografia Basica

1) MCQUARRIE, D. A.; SIMON, ). D. Physical Chemistry: A Molecular Approach. 1. Ed. Sausalito:
University Science Books, 1997. 1360 p

2) BARROW, G. M. Introduction to Molecular Spectroscopy. 1. Ed. Toguio: McGraw-Hill. 1962. 318 p
3) LEVINE, I. Fisico-Quimica. 6. Ed. Rio de Janeiro: Livros Técnicos e Cientificos, 2012. 2v 1008p

Bibliografia Complementar

1) SALA O., Fundamentos da Espectroscopia Raman e no Infravermelho. 2. Ed. S3o Paulo: Editora
Unesp, 2011. 280 p

2) PAULING, L.; WILSON, E. B. Introduction to Quantum Mechanics with Applications to Chemistry. 1.
Ed. New York: McGraw-Hill, 1935. 468 p

3) HERZBERG, G. Molecular spectra and molecular structure Volume | - Spectra of Diatomic Molecules.
2. Ed. Malabar: Krieger Publishing. 1989. 660p

4) PAVIA, D.; LAMPMAN, G.; KRIZ, G.; VYVYAN, J. Introdugdo a espectroscopia. 2. Ed. S3o Paulo:
Cengage Learning. 2015. 733p

5) ATKINS, P. W.; DE PAULA, ). Fisico-Quimica: fundamentos. 5. Ed. Rio de Janeiro: Livros Técnicos e
Cientificos. 2012. 2v. 948p




