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EMENTA

Radiacao do corpo negro, efeito fotoelétrico, equacdes de Planck, dualidade onda-particula, atomos
de Bohr, espectro do hidrogénio, formula de Rydberg principio da incerteza, equagdo de
Schrodinger, postulados e principios gerais da mecanica quantica, operadores, equacdes de
autovalor, autofunges, particula nas caixas 1d e 3D, momento angular, oscilador harménico, rotor
rigido, atomo de hidrogénio, atomos hidrogeni6nicos, spin eletrénico e o principio da exclusdo de
Pauli. Atomos multieletronicos, termos espectroscopicos, estrutura eletronica de moléculas
diatdmicas, teoria de orbitais moleculares OM, estrutura eletrénica de moléculas poliatbmicas,
teoria de grupos, espectroscopia molecular, ressondncia magnética nuclear, espectroscopia de
lasers.

PROGRAMA

1.0) A equacgao de Schrodinger

1.1 A fundamentacdo historica da mecanica quantica.
1.2 Principio da incerteza de Heisenberg.

1.3 A equagdo de ondas classica

1.4 A equacgao de Schrédinger independente do tempo.

2.0) A particula na caixa
2.1 A particula livre
2.2 A particula nas caixa uni, bi e tri-dimensional

3.0) Operadores

3.1 AutofungOes e autovalores
3.2 Valores médios

3.3 Funcbes de onda aceitaveis

4.0) Postulados e teoremas da mecanica quantica
4.1 operadores hermitianos

4.2 ExpansOes de autofungdes

4.3 Comutadores

4.4 Superposicao de estados

4.5 Posicao de autofuncdes



5.0) O momento angular

5.1 Medidas simultaneas de varias propriedades

5.2 Momento angular de sistemas de uma particula

5.3 Método de operadores escada para 0 momento angular

6.0) O oscilador hamonico e o rotor rigido como modelos espectroscdpicos

6.1 Oscilador harménico unidimensional

6.2 Os niveis de energia do oscilador harmonico

6.3 O modelo do oscilador harmonico e o espectro de infravermelho de moléculas diatomicas
6.4 Funcdes de onda do oscilador harmonico e os polindmios de Hermite

6.5 Rotor rigido (introducao ao sistemas de coordenadas esféricas e derivacdo do Laplaciano).
6.6.0s niveis de energia do rotor rigido.

6.7.0 rotor rigido como um modelo para rotagdes em moléculas diatdmicas.

7.0) O atomo de hidrogénio

7.1 Problema da forca central de uma particula

7.2 Separacao de variaveis — sistema de particulas ndo-interagentes
7.3 Reducdo do problema de 2 particulas para 1 particula

7.4 FuncOes de onda do estado fundamental

7.5 Orbitais hidrogendides

8.0) O spin eletrbnico e o principio da exclusdo de Pauli
8.1 Spin eletrbnico

8.2 O spin e o atomo de hidrogénio

8.3 Principio da exclusdo de Pauli

8.4 O determinante de Slater

9.0) A estrutura eletronica de moléculas diatomicas
9.1 A aproximacao de Born-Oppenheimer

9.2 O movimento nuclear

9.3 A molécula ion de hidrogénio — H2+

9.4 A teoria dos orbitais moleculares — OM

10.0) A estrutura eletrénica de moléculas poliatdmicas

10.1 Os orbitais hibridos

10.2 Elétrons de ligacdes e pares isolados

10.3 Espectroscopia de fotoelétrons e os orbitais moleculares

11.0) Espectroscopia Molecular

11.1 Processos moleculares e o espectro eletromagnético

11.2 transigdes rotacionais e vibracionais

11.3 Espacamento de linhas no espectro roto-vibracional — ramos P e R
11.4 Principio Frank Condon

11.5 Vibragdes em moléculas poliatdmicas

11.6 Regras de Selegao.

12.0) Introdugdo as espectroscopias de ressonancia magnética nuclear e Lasers
12.1 Spin nuclear.

12.2 Interagdes entre momentos magnéticos e campos magnéticos.

12.3 Espectrometros de RMN

12.4 Deslocamentos quimicos

12.5 acoplamentos spin-spin

12.6 Regra n+1

12.7 Moléculas excitadas eletronicamente.



12.8 TransicOes eletronicas e leis de velocidade.
12.9 Inversao de populacao

12.10 exemplos de lasers, He-Ne

12.11 Lasers e processos fotoquimicos
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