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Apresentamos a proposta de PED para o periodo do QS nos termos da Resolucdo N2 240/2020 - CONSEPE, para a oferta da disciplina do segundo
qguadrimestre de 2020. Este plano complementa o plano original apresentado aos discentes e contempla apenas as atividades a serem desenvolvidas nas 12
semanas previstas no QS. Importante destacar que ndo ha alteragGes na ementa da disciplina, seus objetivos, referéncias bibliograficas. Este PED, assim como

comunicacdes com os alunos serdo disponibilizados pelo SIGAA.

Semanas

Tema

Objetivos

Atividades tedricas, praticas e recursos/ferramentas remotas

Apresentacdo da disciplina —
Revisdo de conceitos basicos

Revisdo dos postulados e conceitos basicos de MQ. Revisdo da solugao
do atomo de H. Aspectos quantitativos do problema do potencial central
e dos orbitais. Numeros quanticos e operadores associados. Ch 4 Mc
Quarrie. Guia de estudo 1.

Aplicac@o do questionario diagndstico.
Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Discussdes sincronas
utilizando meets, google chat.
Resolugio de duvidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h

Meétodo variacional.

Introdugio a conceitos fundamentais
Meétodo Variacional, Exemplos para o atomo de H e He. Expansio linear
e determinante secular.
Ch6 Mc Quarrie

Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Discussdes sincronas
utilizando meets, google chat.
Resolugio de davidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h

Atomos multieletronicos I.

Atomos multi-eletronicos I. Hamiltoniano eletrénico.
Método de Hiickel. Aproximagdo de Hartree e produto orbital. Anti-
simetria da fun¢do de onda. Spin e determinantes de Slater. Ch 8 Mc

Quarrie. Levine/Atkins.

Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Discussodes sincronas
utilizando meets, google chat.

Atomos multi-eletronicos II.

Momento angular e configuragdes eletronicas.

Setup de sistema para uso ao longo do curso. Argus lab, avogadro, orca. Testes do
WebMo.
Aula sincrona gravada e posteriormente divulgada. 3h

Born-Oppenheimer.
Equagdes de Hartree-Fock.

Aproximacao de Born-Oppenheimer. Liga¢des quimicas em moléculas
diatémicas. A molécula de Hy*. Equacdes de Hartree-Fock. Teorema de
Koopman. Ch 2 Szabo, Ch 9 Mc Quarrie. Levine/Atkins.

Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Exercicios utilizando o
Arguslab / Orca / Avogadro //WebMo.

Calculo simples para atomos, cations e anions. Calculo simples para atomos, cations
e anions. Propriedades periodicas dos elementos. Potencial de ionizagdo e eletro
afinidade.

Resolug¢io de davidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h

O método LCAO.

O método LCAO. Moléculas diatémicas. Ordem de ligagdo. Termos
espectroscopicos em moléculas. Estados excitados

Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Exercicios utilizando o
Arguslab / Orca / Avogadro //WebMo.

Calculos em Moléculas simples. H O, NH3.
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Prova assincrona com 24 horas para resolugio.

Aula assincrona disponivel no tidia ou google classroom. Exercicios utilizando o
Arguslab / Orca / Avogadro //WebMo.

8 Aplicagoes de mgtqd 0s de Aplicagdes no calculo de propriedades moleculares e termoquimica. Pratica de Termoquimica.
estrutura eletronica. N . . L .
Resolugio de duvidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h
9 L .
Aplicagdes de me}qd os de Execugao do projeto final do curso. Resolugio de duvidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h
estrutura eletronica.
10 cagdes de mé
Aplicagdes de me}o_d os de Execugao do projeto final do curso. Resolugio de duvidas dos exercicios com atividade sincrona. 2h
estrutura eletronica.
11 A tagdo d jet
Apresentacdo de projeto Apresentacdo do projeto presentagdo do projeto
12 A tacdo d jet
Apresentacdo de projeto Apresentacdo do projeto presentagdo do projeto
13

Avaliacio de recuperacdo

Processos de avaliacdo. A avaliagdo final sera baseada em uma provas realizada a distancia (P1) valendo 40% da nota e a apresentagdo de um projeto final.

20% da nota serrd composta por atividades regulares a serem definidas ao longo do curso (resolucdo de exercicios e atividades).

Controle de presenca. A frequéncia serd medida com base na entrega das atividades propostas.

Atendimento aos alunos. Os alunos serdo atendidos de forma assincrona, por email, e nos horarios da aula de sexta-feira (semanal) de maneira sincrona.

Atividades presenciais no retorno. N3o serdo necessarias.
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