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1. Identificacdo

Cddigo e nome da disciplina: QUP 143 — Métodos em Estrutura Eletrdnica de Moléculas
Professor responsavel: Paolo Roberto Livotto

Nivel: Mestrado e Doutorado

Carga horaria: 45h

Créditos: 3 (trés)

Revisado e atualizado em: Outubro 2019

2. Ementa

Postulados da Mecanica Quantica. Funcbes de onda para sistemas de muitos elétrons. Método
de Hartree-Fock. Conjuntos de Base. Modelos de Conjunto de Base Completo. Correlacdo
eletronica. Métodos de incorporacdo da Correlacdo eletronica : Interacdo de Configuracdes,
Teoria de Perturbacdo de Moller-Plesset e Teoria de Coupled Clusters. Teoria do Funcional da
Densidade. Métodos Semiempiricos.

3. Objetivo

Proporcionar uma abordagem do conhecimento concernente aos fundamentos, conceitos,
aproximacdes e metodologias relacionadas a descricdo mecanico quéantica de sistemas
moleculares na aproximacao de fung¢Bes de onda monoeletrénicas, nas metodologias
multiconfiguracionais e nas abordagens baseadas na densidade eletrdnica.

4. Conteudo Programatico

4.1. Postulados da Mecanica Quantica. Operadores hermitianos e suas propriedades.

4.2. Equacdo de Schroedinger molecular. Separacdo Born-Oppenheimer. Principio de Pauli.
Determinantes de Slater.

4.3. Método de Hartree-Fock. Equacdes de Hartree-Fock: Sistemas de camada aberta e fechada.
Interpretacdo das solucGes das Equacdes de Hartree-Fock. Correlacdo eletrbnica

4.4, EquacGes de Roothaan-Hall. Conjuntos de funcdes de base. Modelos de Conjuntos de Base
Completos extrapolativos e aditivos

4.5. Metodologias Pos-Hartree-Fock : Método de Interagdo de ConfiguracBes, Teoria de
Perturbacdo de Moller-Plesset e Teoria de Coupled Clusters.

4.6. Teoria do Funcional da Densidade. Teoremas de Hohemberg-Kohn. Equac¢des de Kohn-
Sham. Funcionais de troca-correlagao.

4.7. Métodos semiempiricos. Aproximacgdo ZDO e derivadas. Estratégias de parametrizacdo.

5. Avaliagdo

A avaliacdo sera realizada através de semindrio e uma prova escrita. Sera considerado aprovado
o aluno que obtiver conceito final A, B ou C, atribuidos conforme relacdo abaixo:

A - Otimo (90 a 100%)

B - Bom (75% a 89%)

C - Regular (60 a 74%)

D - Insuficiente (abaixo de 60%) FF - Sem frequéncia
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6. Método de Trabalho/Ensino

O conteldo programatico serd ministrado através de Ensino Remoto Especial, envolvendo aulas
ministradas remotamente e com as avaliacdes realizadas remotamente (e/ou presencialmente).
Serdo utilizados recursos como MConf, ZOOM, Google Meeting, Microsoft Teams e outros para
atividades sincronas — videoconferéncia e chats ou assincronas - exercicios, tarefas, videos, etc.
Os seminarios, apresentados pelos alunos remotamente e online, versardo sobre temas atuais
relacionados ao conteldo programatico.
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