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O que sera abordado neste curso:

Parte 1 — Fisica Atbmica (8 aulas)
Revisdo de Mecanica Quantica
Atomo de Hidrogénio, Atomo de Hélio, atomos polieletronicos.
Acoplamento spin-orbita, efeito Stark, efeito Zeeman.

Parte 2 — Fisica Molecular: vibracdes e rotacdes (7 aulas)
Aproximacao de Born-Oppenheimer
Teoria do Orbital Molecular, aproximacao de Huckel.
Espectro vibracional de moléculas diatomicas e poliatbmicas

Parte 3 — Estrutura eletrbnica em moléculas e solidos (10 aulas).
Meétodos de tight-binding, Hartree-Fock e C.I.
Teoria do Funcional Densidade.
Aplicactes: moleculas e solidos (grafeno).



Bibliografia:
Notas de aula do professor — em pdf (PowerPoint das aulas)
Disponiveis no site da disciplina.

Molecular Quantum Mechanics, P. W. Atkins e R. S. Friedman, 4a
edicao, Oxford University Press.

Partes 1 e 2 e o inicio da Parte 3 essencialmente seguirao este livro.

Teoria Quantica de Moléculas e Sdolidos, J.D.M. Vianna, A. Fazzio, S.
Canuto,

Texto complementar importante, particularmente na parte 3 do curso.



Avaliacao (regras do Jogo):

Critério de Avaliacao: Serao trés avaliacOes (em sala) nas datas indicadas:
o P;: 25 de margco — P,: 6 de maio — P3: 24 de junho.
Havera tambéem atividades feitas em sala, valendo 3% da nota final:

P..P,,P;: Provas
Ny=20 97(P1 + P+ P3> I 0.03 A4 A:Mediadas atividades
. 3 e N,: Nota das avaliac6es.

Ng: Nota FINAL do curso.

Se N, = 5.0 (e frequéncia minima 70%) — N=N, Aprovado ©

Se 3.0 <N, <5.0 - Recuperacao (Ng) em data a ser confirmada.
NE=(Na+Ng)/2

Se N, <3.0 -~ N.=N, Reprovado ®

Obs: Havera uma Prova Substutiva (“aberta”) no dia 1/07.

A-nota-da-SUB-obrigatoriamente substitui-a-menor-nota-das-provas.




‘ Calendario (su1e|to a alteracao):

malo

Junho

2015—-1°s Fisica e Molecular - 4300315
Do Seg | Ter | Qua | Qui | Sex b atividade
Aula 1 (24/02): Apresentacdo do Curso; Revisdo de Mecanica Quantica
25 27 28 o SR
Aula 2: Momento Angular; particula em um anel quantico.
3 5 6 Aula 3: Teoria de Perturbac¢do em Mecanica Quantica.
Aula 4: Atomo de Hidrogénio, atomos hidrogendides
: Aula 5: Atomo de Helio: o problema de dois elétrons.
: s i s Aula 6: Atomos polieletrénicos: o problema de muitos corpos.
- i - Aula 7: Regras de Hund; acoplamento spin-érbita
Aula 8: Efeito Stark e Efeito Zeeman.
: 23/03: Revisdo e exercicios
24 25 26 27 25/03: P1
) U = = =1 & = 3 2 LS
7 = — Aula 9: Aproximacao de Born-Oppenheimer
Aula 10: Teoria do Orbital molecular: Moléculas Diatomicas
14 16 17 ’ Aula 11: Moléculas diatomicas: espectro rotacional e Regras de selecdo.
Aula 12: Moléculas diatédmicas: espectro vibracional
: 20-21/abr - Recesso+Tiradentes
: = 24 Aula 13: Moléculas diatomicas: transicbes vibronicas: Franck-Condon
ah 5o Aula 14: Teoria do Orbital Molecular de Moléculas Poliatédmicas; Huckel
Aula 15: Moléculas poliatomicas: espectro vibracional, inversion doubling
- 4/05: Revisdo P2 - Exercicios
& ® ’ - 6/05: P2
. - - - Aula 16: Método de tight binding e aplicagtes em soélidos
Aula 17: Aplicagbes: estrutura eletréonica do grafeno.
Aula 18: Estrutura eletronica: Método de Hartree-Fock.
. < -2 Aula 19: Estrutura eletrdnica: Correlagtes de elétrons, método Cl
25 26 27 28 29 ENFMC: Nao havera aulas desta disciplina
Aula 20: Estrutura eletronica: Teoria do Funcional Densidade
o Aula 21: Estrutura eletronica: Teoria do Funcional Densidade 11
= 14 T Aula 22: Métodos semi-empiricos
Aula 23: Aplicagbes: estrutura eletronica de moleculas.
Aula 24: Aplicacdes: outros exemplos.
b 18 = : Aula 25: Aplicagbes: outros exemplos.
P = 2t ZE 22/06: Revisao P3 - Exercicios
24/06: P3
H 29 30 1 2 3 1/07: SUB
0 Sag Ter Qua Qi Sex .

-Aulas: segunda-feira, 19h-21h; quarta-feira 21h-23h




