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1. IDENTIFICACAO DO PROGRAMA:

Programa de P6s-Graduacao em Quimica

2. TTIPO DE COMPONENTE:

Atividade () Disciplina (X ) Moédulo ( )
3.NIVEL:
Mestrado ( X)) Doutorado ( X))
4. IDENTIFICACAO DO COMPONENTE:
Nome: Fisico-Quimica Avangada 2
Codigo: CEP9544
Carga Horéria 160
N¢ de Créditos: 10
Optativa: Sim () Nao (X)
Obrigatoria: Sim ( X)) Nao ()
Area de Concentracio: Fisico-Quimica (Doutorado)

5. DOCENTES RESPONSAVEIS:

Prof. Pedro de Lima Neto
Profa. Adriana Nunes Correia
Prof. Antoninho Valentini

6. EMENTA:

Origens da mecanica quantica, modelo atomico de Bohr, Série espectroscopica de Balmer, dualidade
onda-particula, principio da incerteza de Heisenberg. Postulados e formalismo da mecanica quantica,
operadores da mecanica quantica, autofuncao, autovalores. Equacao de Schrodinger e solug¢des para o
problema da particula na caixa e aplicagdo na espectroscopia eletronica de hidrocarbonetos com
ligacdes duplas conjugadas. Modelo quantico do oscilador harmonio e aplicagdo na espectroscopia
vibracional de moléculas diatomicas. Modelo quantico do rotor rigido e aplicagdo na espectroscopia
rotacional de moléculas diatdomicas. Solugdo exata da Equacao de Schroedinger para o atomo de
hidrogénio. Modelos de aproximagdo: método variacional e teoria da perturbacdo. Teoria dos orbitais
moleculares. Métodos cldssicos e quanticos de modelagem molecular.

7. PROGRAMA DA DISCIPLINA/ATIVIDADE/MODULO:

Parte Tedrica
1. Origens da mecinica quéntica.
Radiagdo do corpo negro. Efeito fotoelétrico. Atomo de Bohr. Espectro atomico do
hidrogénio. Dualidade onda-particula.

2. Formalismo matematico da mecanica quéntica.
Operadores lineares. Autofuncdes e autovalores. Notagdao de Dirac. Notagao de matriz.
Operadores Hermetianos. Postulados da mecanica quantica. Principio de incerteza. Equagao
de Schrodinger.




3. Aplicacoes da Equacao de Schrodinger
Modelo da particula na caixa e sua aplicagdo para prever o espectro de moléculas organicas
com ligagdes duplas conjugadas. Modelo do oscilador harmonico e sua aplicacao a
espectroscopia vibracional. Modelo do rotor rigido e a sua aplicacdo a espectroscopia
rotacional. Atomo de hidrogénio.

4. Modelos de aproximacio:
Método variacional e Teoria da Perturbagao.

5. Orbitais moleculares.
Parte Pratica

Principios de modelagem molecular: métodos classicos e quanticos.

Anélise conformacional de moléculas pequenas

Célculos de energia dos orbitais de fronteira HOMO e LUMO usando método DFT.
Estudo da barreira de energia de rotagao da ligagao carbono-carbono usando método de
mecanica molecular.

Calor de combustao usando métodos semi-empiricos.

Célculos de energia da interacdo soluto-solvente usando dinamica molecular,

Calculos de energia de interagao adsorbato-superficie usando dindmica molecular.
Célculo do espectro vibracional e eletronico de moléculas organicas usando DFT.

. Modelagem de estrutura tridimensional de uma proteina.
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8. FORMA DE AVALIACAO:

Provas, semindrios, relatorios.
Frequéncia igual ou superior a 75%
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5. Artigos Cientificos




