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DEPARTAMENTO DE QUIMICA

INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS

OBJETIVO DA DISCIPLINA: Introduzir aos alunos conceitos de espectroscopia
vibracional e eletronica

EMENTA:

1. Simetria e Teoria de Grupos

2. Conceitos Basicos de Mecanica quantica
3. Espectroscopia Vibracional

4. Espectroscopia Eletronica

PROGRAMA ANALITICO:

1. Teoria de Grupos

1.1. Operagdes de simetria

1.2. Grupos e grupos de ponto

1.3. Classifica¢do das moléculas em grupos de ponto
1.4 Representacao matricial das operagdes de simetria
1.5 Caracteres e tabela de caracteres

2. Introducio a Mecanica Quantica

2.1. Luz. Interagdo radiacao/matéria

2.2. Postulados da Mecanica Quantica

2.3. Exemplos: particula na caixa, oscilador harmonico




3. Espectroscopia Vibracional

3.1. IV e Raman

3.2 Diatomicas: rotagdo, vibragao

3.3 Transigdes entre estados estacionarios: integral de momento de transi¢do
3.4 Modos normais de vibragdo de politdmicas

3.5 Regras de selegao

3.6 Coordenadas de simetria, analise dos modos de estiramento

3.7 Atribuigdes das bandas de um espectro real

3.8 Analise de grupos funcionais

4. Teoria do Orbital Molecular
4.1 Atomos

4.2 Espectroscopia de fotoelétrons
4.3 Método LCAO

4.4 Moléculas Diatomicas

4.5 Moléculas Poliatdbmicas

4.6 Método de Hiickel

5. Espectroscopia Eletronica

5.1 Nogoes basicas

5.2 Regras de selecgao

5.3 Espectro eletronico de diatomicas

5.4 O percurso da energia absorvida: processos radioativos e ndo radioativos de relaxagao
5.5 Pares isolados, ligagdes duplas e triplas

5.6 Método de Hiickel

5.7 Analise vibracional
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