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APLICACAO DE SISTEMAS DE ALGEBRA COMPUTACIONAL NO ENSINO DE QUIMICA
QUANTICA

Magndlia Aguida Langge e Prof. Dr. Pedro Antonio Muniz Vazquez (Orientador), Instituto de
Quimica - 1Q, UNICAMP

Um dos obstaculos da aprendizagem de mecéanica quantica em cursos de graduagcao em
Quimica é o uso de matematica sofisticada para resolver os problemas propostos. Ao passo
que se despende boa parte do tempo na resolugdo desses problemas, fica prejudicada a
compreensd@o dos conceitos importantes associados com a disciplina. Sistemas de éalgebra
computacional, p. ex. Mathematica e Maxima, podem ser usados para auxiliar nestas
resolucdes. Neste trabalho, foi desenvolvido um tutorial utilizando o programa Maxima, que
propde varios exemplos estudados na disciplina de Quimica Quantica. Foram abordados trés
topicos, a saber, Operadores, Particula na Caixa e Atomo de Hidrogénio. O tutorial apresenta
uma explanacdo dos conceitos basicos de cada tépico e fornece as explicacdes e os
comandos a serem utilizados para executar a resolugdo dos problemas. Houve uma primeira
tentativa de inserir o programa Maxima acompanhado deste tutorial, numa disciplina de
Quimica Quantica para Licenciatura em Quimica. No entanto, alguns alunos demonstraram
certa resisténcia ao uso do computador, por ndo estarem familiarizados com programas
diferentes daqueles comumente usados em seu dia-a-dia. Outros tépicos estdo sendo

desenvolvidos, entre eles, Método Variacional e Teoria da Perturbagéo.
Algebra computacional - Ensino de quimica quantica - Programa maxima
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