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As disciplinas tedricas do 15/2021, em virtude da pandemia de COVID-19 e da necessidade
de manutencdo de distanciamento social, serdao conduzidas integralmente de forma remota
e mediada por tecnologia, incluindo os processos avaliativos. Qualquer alteracdo na
forma de conducgdo da disciplina sera informada com a devida antecedéncia.

[X] Aulas online sincronas (ao vivo)

[ 1 Aulas Gravadas

[ ] Aulas online ao vivo + disponibilizacdo da gravacao da aula
Descricdo:

Descricdo: Disponibilidade por e-mail ou via Google Meet em tempo integral para duavidas
sobre contelddo ministrado nas aulas e/ou exercicios

[X] Google Classroom + Google Meet
[ 1 Moodle
Outra (especificar):

Descricdo: Qualquer avaliacdo tera um prazo de 24 horas para ser devolvido pelos alunos.
A prova sobre todo o contelddo da disciplina correspondera a 50% da média. A média de
testes perioddicos corresponderdo a 50% da média.




1) Descrigdo: Sera realizada uma (1) prova sobre todo o conteldo da disciplina no final
do semestre. Esta prova corresponderd a 50% da média.

2) Também serdo aplicados quatro (4) testes periodicamente contendo exercicios ou
perguntas sobre o conteudo previamente apresentado ou a ser estudado pelos
alunos.

A média M sera determinada por: M = (P1 + MTest)/2, sendo P1 a nota da prova e MTest a
média simples das notas dos testes.

Média M maior ou igual a cinco (5), o aluno esta aprovado. Média menor do que cinco (5), o
aluno fard exame. A média final (MF) em caso de exame sera a média simples entre a média
M atingida durante o semestre e a nota do exame (Ex), ou seja: MF = (M + Ex)/2. Média final
MF maior ou igual a cinco (5), o aluno estd aprovado.

Serd dada prova ou teste substitutivo nos casos previstos no regimento. Casos nao previstos
no regimento, poderdo ser avaliados e eventualmente a nota do préprio exame podera ser
considerada como nota de prova ou teste substitutivo de uma das atividades.

Calendario — Disciplinas Tedricas

Data Atividade
05/04/2021 12 teste
28/04/2021 22 teste
19/05/2021 39 teste
21/06/2021 42 teste
07/07/2021 Prova
21/07/2021 Exame

01 a 03/04 — N3o havera atividades

21/04 - N3o havera atividades

01/05 - N3o havera atividades

24/05 - Reunido de Avaliacdo de Curso — N3o havera atividades
03 a 05/06 - N3o havera atividades

09 e 10/07 - N3o havera atividades

17/07 - Término das Aulas

19 a 24/07 - Semana de Exames Finais

Outras informacgoes relevantes

Os testes serdo aplicados apds o hordrio das aulas em que foram marcados e sua entrega
terd um prazo de 24 horas, ndo interferindo com o horario de aula.

Todo material apresentado durante as aulas (slides, anotaces de aula pelo docente,
programa da disciplina e outros dados) sera disponibilizado no Google Classroom.
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Postulados da Mecanica Quantica. Equacdo de Schroedinger. Solu¢des exatas e métodos

de aproximacdo. Atomo de Hidrogénio e dtomos multieletronicos. Métodos de estruturas
eletrénicas para sistemas moleculares.

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

I. Primeiro Postulado da Mecanica Quantica: Funcdes de Onda: Funcdo de onda
genérica estacionaria e dependente do tempo. Densidade de probabilidade e
probabilidade. Funcbes de onda normalizadas e nac-normalizadas. Funcoes de onda bem
comportadas: continuas, univocas e finitas.

I1. Segundo Postulado da Mecédnica Quéntica: 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 Autofuncdes
Ortonormais (Delta de Kronecker). Expansdoc numa base. Comutacdo. Principio da
Incerteza de Heisenberg. Comutacdo de dois operadores em um conjunto de autofuncbes.
- 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: Equacado de Schridinger. Equacdo de Schriodinger dependente
do tempo. Separacdo de varidveis. Equacao de Schrodinger independente do

tempo. Solucdo da equacao diferencial dependente apenas do tempo. A funcdo de onda
global dependente do tempo.

V1. Solucdo analitica da particula na caixa unidimensional (1D). Reconhecendo o
potencial. Construindo o hamiltoniano e a equacdo de Schrodinger. Solucdo analitica da
equacdo diferencial: O uso de condicdes de contorno. Niveis de energia, funcdo de onda:
normalizacdo e nés. Valor médio do operador de momento. Valor médio do operador
posicdo: valor médio e valor mais provavel.

VII. Solucdo analitica da particula na caixa bidimensional (2D). Construindo o
hamiltoniano e a equacdo de Schrodinger. Separacdo de Variaveis. Degenerescéncia.
Calculo do valor médio para mais de uma coordenada.

VIII. Solucdo analitica da particula no anel. Movimento circular no plano xy,
construcao 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,). Solugdo da Eq. de Schrédinger e condigbes de
contorno: quantizacdo de energia, degenerescéncia, associacao dos numeros guanticos
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, representacao 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 transformac@o de coordenadas do operador
momento angular. Solugdo da equacdo de Schridinger para o rotor rigido, separacdo de
varidveis e quantizacdo de energia. Fungbes de onda do rotor rigido: Fungdes associadas
de Legendre e os harmdnicos esféricos. Associagdo dos numeros quanticos com momento
angular.

X. Oscilador Harménico. Solucdo classica do oscilador harménico: freqiéncia
fundamental e constante de forca. Solucdo da equacdo de Schradinger para o oscilador
harménico envolvendo duas massas: A equacado diferencial de Hermite e a quantizacdo de
energia.

XI. Principio Variacional e Teoria de Perturbacao.

XII. Atomo de H e Multieletronicos.

XIII. Modelo de Hartree. Definicdo de spin-orbitais e funcdo de onda como produto de
Hartree utilizando spin-orbitais. Determinacdo do valor médio de energia eletronica de um
dtomo multieletrénico empregando o produto de Hartree. Integracdo sobre as
coordenadas de spin e o valor médio da energia em termos de funcdes orbitais. Uma
deducdo simplificada do método de Hartree: modelo de particulas independentes, funcoes
spin-orbitais ortonormais, integrais de Coulomb e as equacdes de Hartree. Interpretacao
das equacoes de Hartree: modelo de campo médio e autoconsistente, Distribuicdes de
férmions e bdsons: simetria e anti-simetria da funcido de onda. Fungdes de onda para o
dtomo de He no estado fundamental e excitados.

XIV. Método e Hartree-Fock. Funcoes de Onda Anti-simétricas para muitos elétrons.
Determinantes de Slater. Principio de exclusd@o de Pauli.

XV. Teoria do Orbital Molecular.

1. McQuarrie, D. A.; Simon, J. D. Physical chemistry: a molecular approach; University
Science Books: McGuire, Ann Editor, 1997.

2. Chandra, A. K. Introductory quantum chemistry; Tata McGraw-Hill, 1994,

3. Levine, I. N. Quantum Chemistry; volume I Academic Press: New York, 1993,

4. McWeeny, R.; Sutcliffe, B. T. Methods of Molecular Quantum Chemistry; Academic
Press: London, 1969.

5. Szabo, A.; Ostlund, N. S. Modern Quantum Chemistry: Introduction to Advanced
Electronic Structure Theory; MacMillan Publishing Co., Inc.: 866 Third Av., New York,
N. Y., 10022, 1982.

6. D.A.McQuarrie and J.D.Simon, Physical Chemistry: A Molecular Approach, University
Science Books; 1a. edicdo (1997).

7. Oswaldo Sala, Fundamentos da Espectroscopia Raman e no Infravermelho; Ed.Unesp,
18, Edicdo (1996).

8. G. N. Barrow, Introduction to Molecular Spectroscopy; McGraw-Hill Education, (1962).

Critérios de avaliagao definidos pelo Professor, com base no disposto na Se¢do | — 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 Graduacdo)




