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Ocorréncia nos Curriculos: 05

Pré-requisitos: *MA311

Ementa: Postulados da Mecanica Quantica. Equag¢ao de Schroedinger. Solug6es exatas e métodos de
aproximacgdo. Atomo de Hidrogénio e 4tomos multieletronicos. Métodos de estruturas eletrénicas
para sistemas moleculares.

Programa:

Aspectos Historicos. Propriedades de ondas: Comprimento de onda, niumero de onda; periodo,
freqliéncia, velocidade de propagacdo, amplitude. Equacdes fundamentais da antiga teoria quantica:
Planck e De Broglie.

I. Primeiro Postulado da Mecanica Quantica: Fungdes de Onda: Fungao de onda genérica estacionaria
e dependente do tempo. Densidade de probabilidade e probabilidade. Fun¢des de onda normalizadas
e ndao-normalizadas. Fungdes de onda bem-comportadas: continuas, univocas e finitas.

Il. 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. Equa¢do de autovalores. Operadores
hermitianos e fun¢des ortogonais.

lll. Alguns Teoremas Fundamentais. Ortogonalidade. Conjunto de Autofun¢des Ortonormais (Delta de
Kronecker). Expansdo numa base. Comutacdo. Principio da Incerteza de Heisenberg. Comutacdo de
dois operadores em um conjunto de autofuncdes. - 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: Equag¢do de Schrodinger. Equacdo de Schrodinger dependente do tempo.
Separacdo de variaveis. Equacdo de Schrodinger independente do tempo. Solucdo da equacdo
diferencial dependente apenas do tempo. A funcdo de onda global dependente do tempo.

VI. Solugdo analitica da particula na caixa unidimensional (1D). Reconhecendo o potencial.
Construindo o hamiltoniano e a equagao de Schrodinger. Solugdo analitica da equacgdo diferencial: O
uso de condi¢Bes de contorno. Niveis de energia, funcdo de onda: normalizagdo e nés. Valor médio do
operador de momento. Valor médio do operador posicao: valor médio e valor mais provavel.

VIl. Solugdo analitica da particula na caixa bidimensional (2D). Construindo o hamiltoniano e a
equacao de Schrodinger. Separagao de Variaveis. Degenerescéncia. Calculo do valor médio para mais
de uma coordenada.

VIII. Solugao analitica da particula no anel. Movimento circular no plano xy, constru¢ao do operador
de energia cinética: momento de inércia e momento angular. Sistema de coordenadas plano polar e
transformacdo de coordenadas cartesianas (xy) e plano polares (r,). Solucdo da Eq. de Schrédinger e




condicdes de contorno: quantizacdo de energia, degenerescéncia, associagdo dos numeros quanticos
com momento angular no eixo z.

IX. Rotor Rigido. Rotor rigido com duas massas, centro de massa para dois corpos, mudangas da origem
do sistema de coordenadas, representacdo da energia cinética de rotacdo em trés dimensdes: massa
reduzida, momento de inércia e momento angular. Momento angular e construcdo do operador de
momento angular em coordenadas cartesianas. Coordenadas esféricas polares e transformacdo de
coordenadas do operador momento angular. Solugdo da equacao de Schrodinger para o rotor rigido,
separac¢ao de varidveis e quantiza¢dao de energia. Fun¢des de onda do rotor rigido: FungGes associadas
de Legendre e os harmonicos esféricos. Associacdo dos numeros quanticos com momento angular.

X. Oscilador Harmoénico. Solucdo classica do oscilador harmonico: freqiiéncia fundamental e constante
de forca. Solucdo da equacdo de Schrodinger para o oscilador harménico envolvendo duas massas: A
equacao diferencial de Hermite e a quantizacdo de energia.

XI. Principio Variacional e Teoria de Perturbacao.

XIl. Atomo de H e Multieletrénicos.

Xlll. Modelo de Hartree. Definicdo de spin-orbitais e funcdo de onda como produto de Hartree
utilizando spin-orbitais. Determinacdo do valor médio de energia eletrbnica de um atomo
multieletronico empregando o produto de Hartree. Integracao sobre as coordenadas de spin e o valor
médio da energia em termos de fung¢des orbitais. Uma deducdo simplificada do método de Hartree:
modelo de particulas independentes, funcdes spin-orbitais ortonormais, integrais de Coulomb e as
equacOes de Hartree. Interpretacdo das equacbes de Hartree: modelo de campo médio e
autoconsistente. Distribuicdes de férmions e bdsons: simetria e anti-simetria da funcdo de onda.
Fungdes de onda para o 4&tomo de He no estado fundamental e excitados.

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

XV. Teoria do Orbital Molecular.
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