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Disciplinas Tedricas — Plano de Agdo 1Q 25/2020

As disciplinas teéricas do 25/2020, em virtude da pandemia de COVID-19 e da necessidade
de manutencao de distanciamento social, serdao conduzidas integralmente de forma remota
e mediada por tecnologia, incluindo os processos avaliativos.

Forma de Condugao das Aulas Remotas Mediadas por Tecnologia

[X 1 Aulas online sincronas (ao vivo)
[X 1 Aulas Gravadas
[X ] Aulas online ao vivo + disponibilizacdo da gravagdo da aula

Descricdo:Pretende-se gravar o curso inteiro na forma de aulas teoricas, que serdo
transmitidas aos alunos nos horarios das aulas, com acompanhamento do docente para
comentarios, duvidas, etc.

Forma de Atendimento as Duvidas das Aulas Remotas

Descricao: O docente estara disponivel para tirar duvidas online no horario das aulas e, se
for necessario, em horarios adicionais mediante requisicdo por parte dos estudantes.

Plataforma Virtual que se pretende utilizar

[ X 1 Google Classroom + Google Meet
[ 1 Moodle

Outra (especificar):

Forma de Condugdo das Avaliacoes e Prazos de Entrega

Descrigdo: Descrigdo: A disciplina contard com duas provas online, que deverdo ser feitas
no horario da aula, no GoogleClassroom. Ainda, contara com uma lista de exercicios que
devera ser entregue feita a mao (escaneada, se for o caso, ou fisicamente, se possivel). A
nota da disciplina sera a média aritmética das duas provas (cada uma valendo entre 0 e
10), multiplicada pela nota da lista. A nota da lista variarad entre 0 e 1, sendo que o aluno
perde 0,1 ponto para cada exercicio que ndo foi entregue. A lista deve ser entregue
integralmente no dia da realizacdo da segunda avaliacdo. Finalmente, a disciplina contara
com um exame de recuperagao final.




O exame poderad ser usado como prova substitutiva de uma das provas caso o aluno
apresenta uma justificativa valida para o ndo comparecimento. Se o aluno faltar nas duas
provas, uma das notas sera zero.

Critérios de Avalia¢ao e Aprovacao

Descricdo: Alunos com média final (media aritmética das notas das provas
multiplicada pela nota da lista) maior ou igual a 5,0 serdo aprovados. Alunos com
média menor que 5,0 deverdo fazer o exame final. A nota final da disciplina sera a
média aritmética da nota média final e da nota do exame. Alunos com nota final
maior ou igual a 5,0 serao aprovados, e aqueles com nota final menor que 5,0
serao reprovados.

Calendario — Disciplinas Tedrica

(incluir a data de todas as atividades avaliativas, inclusive exame)

16/09 - Inicio das aulas

09/11 - Prova 1

13/01 - Prova 2 (Data final para entrega da lista de exercicios)

25/01 - Exame final

12/10 — N3o havera atividades

21 a23/10 — Congresso de Iniciacdo Cientifica (no periodo em que estiver sendo realizado o
congresso os alunos que participarem do evento estardo dispensados das aulas.)

28/10 — N3o havera atividades

02/11 — N3o haverad atividades

23 a27/11 — Semana da Quimica Virtual — Ndo havera aula, sendo considerado dia letivo.
25/11 — Reunido de Avaliacdo de Curso

07 e 08/12 — N3o havera atividades

24 a31/12 — N3o havera atividades (recesso).

19/01 — Término das Aulas do 25/2020

20 a 26/01 — Semana de Exames Finais do 25/2020

Outras informagodes relevantes
Notas, exercicios e informagdes adicionais: http://m3g.iqm.unicamp.br, no link “Material
Didatico”.
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Ementa

Postulados da Mecanica Quantica. Eguacso de Schroedinger. Solucges exatas e meétodos
de aproximacao, Atomo de Hidrogénio e atomos multeletrinicos, Métodos de estruturas
eletrénicas para sistemas moleculares.

Programa

Aspectos Historicos. Propriedades de ondas: Comprimento de onda, nimem de
onda; pericdo, freqiénda, velocidade de propagacdo, amplitude. Equagbes
fundamentais da antiga teoria guantica: Planchk & De Broalie.

I. Primeira Postulads da Macanica Quantica: Funcdas de Onda: Funcio de ands
generica estacionaria e dependente do tempo. Densidade de probabilidade
probabilidade. Fungdes de onda normalizadas & n@o-normalizadas. Funcdes de onda bam
comportadas: contnuas, univocas e finitas,

II. Sequndo Postulade da Mecanica Quantica: Operadores. Operador de momento
linear. Criando ocperadores a partir de conceitos classicos: operador de energia potencial,
dnética & hamiltoniano., Soma e multdplicacio de operadores. Operadores lineares,
Bguacao de autovalores, Operadores hermitianos e funcses ortogonais.

I11. Alguns Teoremas Fundamentais. Ortogonalidade. Conjunto de Autofuncdes
Ortonormais [Delta de Kronecker). Expans3o numa base. Comutacdo. Prindpio da
Incerteza de Heisenberg. Comutacdc de dois cperadores em um conjunto de autcfuncdes.
- Ortogonalidade. Comutadores e principio da incerteza,

IV. Terceiro postulado: Tecrema do Valor Medio. Valores médios & probabilidade para
valores discretos e continuos. Autovalores e valores medios.

V. Quarte Postulado: Equacaw:r de Ed‘u’udlmer. Equacao de 5-:|"||1}::||rr::|E| dependents
do tempo. Separac3o de ".'EHEI".-'-EIS Equacdo de Schridinger independents do

tempo. Solucdo da equacdo diferendal dependente apenas do tempo. A fungdo de onda
global dependente do tempo.

VI. Solucde analitica da parbcula na caixa unidimensional (10}, Reconhecendo o
potencial, Construinde o hamiltonianc e a equacdo de Schrodinger. Solucso analitica da
equacdo diferencial: O uso de condicges de contorno. Miveis de energia, funcds de onda:
normalizacdo e nds. Valor médio do operador de momento. Valor médio do operador
posicio: valor medio e valor mais provavel.

VII. Selucao analitica da parbicula na caixa bidimensional { 2D). Construinde o
hamiltoniano e a eguacdo de Schridinger. Separacio de Variaveis. Degenerescénda.
Cileula di valor medio para mais de uma coordenads.

VIII. Solucdo analitica da particula no anel. Movimento circular no plana =y,
construcdo do cpersdor de energia cinetica: moments de inéroa & momeanto

angular. Sistema de coordenadas plane polar e tansformacie de coordenadas
cartesianas [xv) & plano palares (). SolucSo da BEg. de Schrédinger & condices de
conbormo: guantizacao de energia, degenerescencia, associacao dos numenos guanticos
com mamento angular no eixo z.




I¥X. Rotor Rigido. Rotor ngido com duas massas, centro de massa para dois corpos,
mudancas da origem do sistema de coordenadas, representacio da energia cinética de
rotacan em trés dimensoes: massa reduzida, momento de inérda & momento angular,
Momenta angular & construcdo do operador de momento angular em coordenadas
cartesianas. Coordenadas esfeéricas polares e transformacio de coordenadas do operador
mommento angular. Solucao da eguacao de Schrodinger pars o rotor ngido, s=paragao de
variaveis e guantizacdo de energia. Funcies de onda do rotor ngido: Funcbes assodadas
de Lelqendre & o5 harmanicos esféricos. Associacdo dos numeros quanticos com momeanto
angular.

¥. Oscilador Harmonico. Solucdo dassica do esdlador harmanico: freqdencia
fundamental & constante de forca. Solucdo da equacdo de Schridinger para o osdlador
harmdnico envolvendo duas massas: A equacdo diferencial de Hermite & a quantizagio de
energia.

XI. Prindpio Variacional e Teoria de Perturbacao.

MII. Atomo de H & Multieletrdonicos.

M¥III. Modelo de Hartree. Definicio de spin-orbitais & funcao de onda come produto de
Hartree utilizando spin-orbitais. Determinac3o do valor médio de energia eletrinica de um
gtomo multieletrdnice empreqgando o produto de Hartree, Integracio sobre as
coordenadas de spin e o valor médio da energia em termeos de funcies orbitais. Uma
deducio simplificada do método de Hartree: modelo de particulas independentes, funcdes
spin-orbitsis orbonormais, ntegrais de Coulomb & as eguacoes de Hartree. Interpretacio
das equagdes de Hartree: modelo de campo médio e autoconsistente, Distribuigies de
férmions e bosons: simetria e anti-simetria da funcéo de onda. Funcoes de enda pare o
gtoma de He no estado fundamental e exctados.

XIV. Matodo & Hartree-Fock. Funcies de Onda Anti-simétricas para muitos elétrons.
Determinantes de Slater, Princpio de exdusis de Pauli.

¥V. Teoria do Orbital Molecular.
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critérios de Avaliagdo

Critérios de avaliacdo definidos pelo Frofessor, com base nio disposto na Secdo | — Normas
Gerais, Capitulo V — Da Avaliagdo do Aluno na Discipling, do Regimento Geral de Graduagio.
Frequéncia: 75 % (* O abono de faltas sera considerado dentro do previsto no capitulo V1,
seCdo X, artigo 72 do Regimento Geral de Graduagdao)




