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Disciplinas do 1S5/2022

A conducdo das disciplinas do 15/2022 estd normatizada pela GR 74/2021 que estabelece
em seu Art. 1° - As aulas tedricas e praticas do 1° semestre de 2022 serdo presenciais,
sendo que as aulas tedricas deverao ser realizadas com até 100% da lotacdo estabelecida
da sala de aula, caso nao haja restricdes sanitarias e no §1° do Art. 1°. - As condicbes
sanitarias serdo orientadas pelo Comité Cientifico de Contingéncia do Coronavirus da
Unicamp previamente ao comeco do semestre.

Forma de Conducao/Organizacao da Disciplina e das Avaliacoes

Descricdo: Aulas expositivas e presenciais. Duas avaliacdes (P1 e P2), a primeira no final
do més de Abril e a segunda no final do més de periodo letivo.

Prazos de Entrega das Atividades e dos Resultados das Avaliacées

Descricdo: Tao logo quanto possivel apés a realizacdo das avaliacdes.

Critérios de Avaliacao e Aprovacao
Descricao detalhada do método para o célculo da média parcial e da nota final
(que combine a média parcial e nota do exame)

A média parcial serd considerada média ponderada de P1 e P2, sendo que os pesos sdo 1 e
2, respetivamente. Média das provas igual ou maior que 5, aprovado. Média das provas
menor que 2,5, reprovado, e igual ou maior que 2,5 e menor que 5, exame. A nota final
serd a média aritmética entre a média parcial e a nota no exame. Sendo essa igual ou
maior que 5, aluno aprovado. Caso contrario, reprovado.

Forma de Atendimento Extra-Classe

Descricdo: Disponibilidade durante o expediente.




P1 = 27 de Abril
P2 = 12 de Julho
Exame = 25 de Julho

Outras informacoes relevantes
Nada a acrescentar.
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Ementa

Postulados da Megénica Quéntica. Equacdo de Schroedinger. Solucdes exatas e métodos
de aproximagao. Atomo de Hidrogénio e atomos multieletronicos. Métodos de estruturas
eletrénicas para sistemas moleculares.

Programa

Aspectos Historicos. Propriedades de ondas: Comprimento de onda, nimero de
onda; periodo, freqgiiéncia, velocidade de propagagdo, amplitude. Equagdes
fundamentais da antiga teoria quantica: Planck e De Broglie.

I. Primeiro Postulado da Mecanica Quantica: Fungdes de Onda: Funcdo de onda
genérica estaciondaria e dependente do tempo. Densidade de probabilidade e
probabilidade. Fungdes de onda normalizadas e ndo-normalizadas. Fungdes de onda bem
comportadas: continuas, univocas e finitas.

II. Segundo Postulado da Mecanica Quantica: Operadores. Operador de momento
linear. Criando operadores a partir de conceitos classicos: operador de energia potencial,
cinética e hamiltoniano. Soma e multiplicacdo de operadores. Operadores lineares.
Equacdo de autovalores. Operadores hermitianos e fungdes ortogonais.

III. Alguns Teoremas Fundamentais. Ortogonalidade. Conjunto de Autofungdes
Ortonormais (Delta de Kronecker). Expansdo numa base. Comutagdo. Principio da
Incerteza de Heisenberg. Comutagdo de dois operadores em um conjunto de autofungdes.
- Ortogonalidade. Comutadores e principio da incerteza.

IV. Terceiro postulado: Teorema do Valor Médio. Valores médios e probabilidade para
valores discretos e continuos. Autovalores e valores médios.

V. Quarto Postulado: Equacdo de Schrodinger. Equacao de Schrodinger dependente
do tempo. Separagdo de varidveis. Equagdo de Schrddinger independente do

tempo. Solugdo da equagado diferencial dependente apenas do tempo. A fungdo de onda
global dependente do tempo.

VI. Solucdo analitica da particula na caixa unidimensional (1D). Reconhecendo o
potencial. Construindo o hamiltoniano e a equacdo de Schrédinger. Solucdo analitica da
equacdo diferencial: O uso de condigdes de contorno. Niveis de energia, fungdo de onda:
normalizacdo e nés. Valor médio do operador de momento. Valor médio do operador
posigdo: valor médio e valor mais provavel.

VII. Solugdo analitica da particula na caixa bidimensional (2D). Construindo o
hamiltoniano e a equagdo de Schrodinger. Separacdo de Varidveis. Degenerescéncia.
Caélculo do valor médio para mais de uma coordenada.

VIII. Solugdo analitica da particula no anel. Movimento circular no plano xy,
construcdo do operador de energia cinética: momento de inércia e momento

angular. Sistema de coordenadas plano polar e transformag&o de coordenadas
cartesianas (xy) e plano polares (r,). Solugdo da Eq. de Schrédinger e condigdes de
contorno: quantizagdo de energia, degenerescéncia, associagdo dos nimeros quanticos
com momento angular no eixo z.




IX. Rotor Rigido. Rotor rigido com duas massas, centro de massa para dois corpos,
mudancas da origem do sistema de coordenadas, representacdo da energia cinética de
rotacéo em trés dimensdes: massa reduzida, momento de inércia @ momento angular.
Momento angular e construgdo do operador de momento angular em coordenadas
cartesianas. Coordenadas esféricas polares e transformagéo de coordenadas do operador
momento angular. Solugdo da equagéo de Schriédinger para o rotor rigido, separacdo de
variaveis e quantizagdo de energia. Fungdes de onda do rotor rigido: Fungbes associadas
de Legendre e os harmdnicos esféricos. Associagdo dos nimeros quanticos com momento
angular.

X. Oscilador Harmanico. Solugéo classica do oscilador harmdnico: freqiéncia
fundamental e constante de forga. Solugdo da equagdo de Schrédinger para o oscilador
harmonico envolvendo duas massas: A equacgdo diferencial de Hermite e a quantizagdo de
energia.

XI. Pg‘incipio Variacional e Teoria de Perturbacao.

XII. Atomo de H e Multieletrénicos.

XIII. Modelo de Hartree. Definicdo de spin-orbitais e funcdo de onda como produto de
Hartree utilizando spin-orbitais. Determinagdo do valor médio de energia eletronica de um
atomo multieletrénico empregando o produto de Hartree. Integragéo sobre as
coordenadas de spin e o valor médio da energia em termos de fungdes orbitais. Uma
deducdo simplificada do método de Hartree: modelo de particulas independentes, fungdes
spin-orbitais ortonormais, integrais de Coulomb e as equagbes de Hartree. Interpretagdo
das equacdes de Hartree: modelo de campo médio e autoconsistente. Distribuicdes de
férmions e bdsons: simetria e anti-simetria da funcdo de onda. Funcdes de onda para o
atomo de He no estado fundamental e excitados.

XIV. Método e Hartree-Fock. Fungdes de Onda Anti-simétricas para muitos elétrons.
Determinantes de Slater. Principio de exclusdo de Pauli.

XV. Teoria do Orbital Molecular.
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Critérios de Avaliagdo

Critérios de avaliagdo definidos pelo Professor, com base no disposto na Segdo | — Normas
Gerais, Capitulo V — Da Avaliagdo do Aluno na Disciplina, do Regimento Geral de Graduagdo.
Frequéncia: 75 % (* O abono de faltas sera considerado dentro do previsto no capitulo VI,
secdo X, artigo 72 do Regimento Geral de Graduagdo)




