UNIVERSIDADE FEDERAL DA PARAIBA
CENTRO DE CIENCIAS EXATAS E DA NATUREZA
DEPARTAMENTO DE QUIMICA

Componente Curricular: QUIMICA QUANTICA E ESPECTROSCOPIA
Carga Horaria: 60 horas.

Numero de Créditos: 04

Pré-Requisitos: CALCULO lll e FISICA IlI

Publico-alvo: Bacharelado em Quimica.

OBJETIVOS: Introduzir os conceitos fundamentais da mecanica quéantica. Demonstrar como essa teoria € utilizada para
explicar a estrutura de atomos e moléculas e suas propriedades. Apresentar as Teorias do Orbital Molecular e da
Ligacao de Valéncia. Apresentar o formalismo utilizado na espectroscopia eletrénica, vibracional e rotacional bem como
suas utilizagbes na obtencdo de informagbes sobre a identidade, a estrutura e os niveis de energia. Espectroscopia
fotoeletronica. . Dar inicio ao uso de ferramentas computacionais para resolu¢do de problemas numéricos e algébricos.

HABILIDADES E COMPETENCIAS: Compreender a utilizacdo da mecanica quantica para descrever o comportamento
de particulas elementares. Saber interpretar a equagdo de Schrédinger, bem como, seus resultados. Conhecer as
Teorias do Orbital Molecular e da Ligagado de Valéncia. Ter a habilidade que o capacite a compreender e interpretar os
valores das energias dos niveis translacional, rotacional, vibracional e eletrénico, correlacionando-os com seus
respectivos espectros. Possuir capacidade de compreender as regras de selegdo e saber obter, através do grupo
pontual da molécula e da tabela de caracteres, as transi¢cdes permitidas. Ter habilidade para estabelecer relagdes entre
a estrutura eletrobnica e as propriedades dos materiais. Espectroscopia fotoeletrbnica. Saber usar ferramentas
computacionais para resolugéo de problemas numéricos e algébricos.

EMENTA / PROGRAMA

Introdugdo a Mecanica Quantica: Quantizagdo da energia (radiagdo do corpo negro, efeito fotoelétrico, atomo de Bohr);
postulados da mecanica quantica; fungdo de onda e sua interpretacao; equagdo de Schrédinger e sua interpretacao
(particula na caixa e oscilador harménico); atomo de hidrogénio (solugdes radical e angular e suas implicagdes). Teoria
do Orbital Molecular e Teoria da Ligagédo de Valéncia.

Espectroscopia: Aspectos Gerais (absorgdo e emissédo de radiagéo, transi¢cdes e regras de selegédo geral); Espectro
Vibracional (modelo do oscilador harménico, niveis de energia, definicdo de modos normais de vibragdo e regra de
selecdo); Espectro Rotacional (modelo do rotor rigido, niveis de energia rotacionais, momento de inércia e constantes
rotacionais); Espectro Roto-Vibracional (acoplamento dos movimentos, definicdo das bandas de origem, estrutura do
espectro); Espectro Eletronico (transigdes eletrdnicas, fluorescéncia e fosforescéncia, fator de Franck-Condon).

METODOLOGIA
Aulas expositivas e de exercicios, uso de ferramentas computacionais.

AVALIAGAO :
Realizagéo de exercicios, provas escritas e seminarios.
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