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OBJETIVOS

Compreender os fundamentos da mecanica quantica e a sua utilizagdo para o estudo da estrutura
eletronica de atomos e moléculas. Fornecer as bases tedricas de algumas técnicas espectroscopicas

EMENTA

Origens da mecanica quantica

Linguagem matematica de mecanica

Teoria quantica

Solugdes exatas analiticas da equagao de Schrodinger
Estrutura eletronica de atomos e moléculas
Introdugao a espectroscopia

Recursos computacionais
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DESCRICAO DO PROGRAMA

1. Origens da mecénica quantica: Limitacbes da fisica classica: Radiagdo do corpo negro;
Distribuicao de Planck; Efeito fotoelétrico; Espectro atbmico e molecular.
2. Linguagem matematica de mecanica quantica: espacos vetoriais, operadores, valores médios.

. Teoria quantica: Equagdes de Schrddinger dependente e independente do tempo. Postulados da
mecanica quantica. Interpretacdo da fungdo de onda. Quantizag&o., Principio da Incerteza de
Heisenberg.

. Solugdes exatas analiticas da equagdo de Schrodinger: particula livre e particula na caixa.




Degenerescéncia. Oscilador Harménico. Rotor rigido. Vibragdes e rotagdes em moléculas. Atomo
de hidrogénio. Momento angular. Spin eletronico. Principio da Exclusao de Pauli.

Estrutura eletrénica de atomos e moléculas: Estrutura eletronica de atomos hidrogendides.
Orbitais atdbmicos: forma, energias e interpretacdo fisica. Energias de ionizagdo e espectros.
Espectros de atomos polieletrénicos e moléculas. Estados eletronicos singlete e ftriplete.
Acoplamento spin-orbita. Momento angular total e as regras de Russel-Saunders. Efeito Zeeman.
Introdugao a espectroscopia: rotacional, vibracional e eletronica.

Recursos computacionais: Utilizagdo de softwares para calculos de propriedades atdmicas e
moleculares.
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