Plano de aulas

Mec. Quantica Aplicada (p6s-grad/SFI5774)
[S.R.Muniz - versdo 1.0 @31/01/2020, dltima atualizagdo: 10/03]

Conteudo oficial (ementa)

Conteuido complementar

—_

Operadores em mecanica quantica.

Postulados da mecénica quantica e equagao de
Schroedinger.

Mecanica quantica matricial.

Movimento linear e oscilador harmonico.
Momento angular e atomo de hidrogénio.
Teoria de perturbagao e método variacional.
Nogdes de simetrias e representagdo de grupos
Estruturas atbmicas e moleculares.

. Rotagdes e vibragdes moleculares.

10. TransigOes eletronicas moleculares.

11. Propriedades elétricas e Opticas de moléculas.

N

© O N s w

C1. Teoria de perturbagao dependente do tempo
C2. Quantizagdo do campo E&M
C3. Formalismo de segunda quantizagao
C4. Particulas idénticas e estatistica quantica

* Bose-Einstein, Fermi-Dirac, supercondutores
C5. Simetria e leis de conservagao

Aulas praticas: 1h/semana (*eventual, gdo necessario)
Aula prética, usando sala com computadores, para resolugao
de problemas com ferramentas computacionais. Permitira
explorar problemas mais interessantes e avangados.

[Decidir horério/local]

Detalhamento das aulas e atividades semanais

Semana I: Introdugio, motivagio e tutoriais computacionais

Aula |
o Motivacao: “some black clouds on the sky of
Classical Physics” (breve discussao histérica e
sugestdo de leituras complementares)
o Experimentos que desafiam a Fisica Classica:
= Radiagdo de corpo negro
= Efeito fotoelétrico, efeito Compton
= Raias espectrais (séries do H, He, etc.)
= Difracdo de elétrons e dupla fenda
o Transi¢do classico-quantico: particulas & ondas
o Particulas & ondas classicas
o Dualidade particula-onda e pistas da Optica
(ondulatéria vs geométrica)
o Revisdo Mec. Classica:
o Equagtes de Lagrange
o Egs. de Hamilton

Aula 2
o Rev. Mec. Classica (parte 2):
o Parénteses de Poisson
o Hamilton-Jacobi e a Mec. Ondulatoria
(conexdo com Optica ondulatoria)
¢ Introducdo a ferramentas computacionais:

o Jupyter notebooks: 0 que sdo e como usar
Python (exemplos & referéncias online)
Matplotlib (plotando gréaficos)

Sympy (exemplos: calculo, Mec. class. e MQ)
VPython (simulagdes e animagdes 3D)

Como submeter os nofebooks com tarefas,
listas e projetos para avaliagdo:

= JupyterHub

= sistema e-Disciplinas
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Semana 2: Formulagio fisica e matemitica; Eq. de Schrddinger, solugdes e métodos de resolugio

Aula 3
o Formulagdo Fisica do problema (o que estamos
fentando fazer): “the big Picture”
e Formulagdo matemédtica da MQ:
o Eq. de Schridinger
o Fungdo de onda (propriedades e interpretagdo
fisica): amplitude, fase, probabilidades
= normalizagdo
= densidade de corrente de probabilidade
= observaveis e valores esperados
= (Ondas, pacotes de onda e incerteza

Aula 4
o Como resolver a Eg. de Schrodinger?
o Método/abordagem geral para solugdes:
= Hamiltoniano independente do tempo
— Potenciais simples (descrigao geral)
— Potenciais mais complicados (opgdes)
= Hamiltoniano dependente do tempo
o Solugbes detalhadas da eq. independente do tempo
(analitica e computacional) para particulas em
potenciais simples:
o particula livre
o particula na caixa (estados ligados)
o potencial degrau (espalhamento 1D, coef.
reflexdo e transmissao) e tunelamento.

Semana 3: Cont. métodos de resolugio e estrutura matematica da MQ (parte |)

Aula 5

o (ont. de partic. potenciais simples:
o particula (niveis energia) numa caixa finita
o potencial quadratico (introdugao geral,

usando solugdo computacional)

o potencial delta (discussao teorica)

o Teorema de Ehrenfest: conexao com Leis de
Newton.

Aula 6
o Estrutura matematica da MQ (parte 1):
o operadores
autofungoes, autovalores e autoestados
representacoes
condigdes e propriedades da fungao de onda
postulados da MQ
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Semana 4: cont. do formalismo matemitico, operadores e transformagdes lineares

Aula 7
o Estrut. matematica da MQ (parte 2):

o espago de estados
espago de Hilbert
espaco vetorial (linear) e propriedades
notagdo Dirac
vetores de base e representagdo matricial
propriedades Hermitianas (conjug. e transp.)
operadores Hermitiano e unitarios
comutadores
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Semana 5: Fundamentos da Mecanica Quantica

Aula 9
e Revisitando os Postulados da MQ (+exemplos):

o Postulado 1: vetor de estado
= sistema de 2-niveis (spin 1/2)

o Postulado 2: operadores e obserservaveis
= operadores de Pauli
= escrevendo op. como um produto externo
= decomposicdo espectral

o Postulado 3: operadores e medidas
= medidas projetivas
= relagdo de completeza

Aula 8
o (Continuagdo estrut. matematica da MQ (parte 3):
o operador linear e transformagoes de base
representagdo de um operador
calculo de valores esperados
autovalores e autovetores
transformacdes de similaridade
projetores e expansdo em coeficientes
funcdes de operadores
generalizagdo para espagos continuos.
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Aula 10

o Representacdo completa (CSCOs)

e Heisenberg vs Schroedinger (representagoes)

e Descrevendo sistemas compostos:
o produto Tensorial
o representagao matricial do produto tensorial
o produto tensorial de vetores de estados

o Operador Densidade:
o propriedades da matriz densidade
o op. dens. p/ est. completamente misturado



o Postulado 4: probabilidades de uma medida
= degenerescéncia
o Postulado 5: estado apds uma medida
= degenerescéncia
o Postulado 6: evolugdo temporal do estado
= operador de evolugdo temporal
= representagdes: Schroedinger, Heisenberg e
interagdo

Semana 6: Mov. linear e oscilador harménico

Aula 1l

Movimento de translagdo (revisitando resultados 1D)
Mov. de pacotes de ondas (dispersao)
Movimento translagdo 2D e 3D: livre e aixa’
Tunelamento e penetragdo em barreiras

e Introducdo ao vetor de Bloch
o qubits e esfera de Bloch (exemplo)
o oscilagdo de Rabi (ilustragdo 3D, computacional)
o equagdes oOpticas de Bloch (discusséo geral)

Aula 12
e Solugdes do osc. Harmonico
o eq. diferencial e polindmios de Hermite
o método dos operadores
o solugdo numérica (evolugdo temporal)
o Discussdo do resultados, consequéncias e aplic.
o vibragdes em moléculas e solidos

Semana 7: Spin, sistema 2-niveis (¢ Momento Angular)

Aula I3
e Spin
o Stern-Gerlach e o spin do elétron
o matrizes de Pauli
o Sistemas de 2-niveis e oscilagoes de Rabi

Semana 8: Atomo H e Estrutura atdmica

Aula 15
¢ Solugdo do atomo de hidrogénio (3D)
o método de separagdo de variaveis
o Orbitais e estrutura atbmica
o Notacdo de estados atbmicos
¢ 0 que acontece com 2 elétrons?

Semana 9: Est. Atdmica-Molecular & Simetria

Aula 17
e Aproximagdo de Bohr-Oppenheimer
o Moléculas e estados/orbitais moleculares
o Estruturas moleculares e ligagoes quimicas
o Vibracdes e rotacdes moleculares

Semana |0: Métodos Aproximativos

Aula 19
o Método de aproximagdo WKB
o Teoria de perturbagdo
o Independente do tempo
o Dependente do tempo

Aula 14
o Rotagdo e Momento angular
o Representagdo matricial
o Representagdo no espago de coordenadas e
esféricos harmonicos
o Composicao (soma) de momento angular

o coeficientes de Clebsch-Gordon

Aula 16
e Atomos de maltiplos elétrons
o atomo de He e maltiplos elétrons
o Hartree-Fock e campo médio
o quebra degenerescéncia e estr. fina
o Interagdo spin-orbita e estrutura hiperfina
o Orbitais e as regras de sele¢do

Aula 18
e Solidos: cristalinos, ceramicos e amorfos
e Introducdo a teoria de bandas (estr. cristalinas)
o Vibragdes quantizadas e fonons
o Simetrias: moléculas e solidos cristalinos

Aula 20
e Método variacional
o Método de Rayleigh-Ritz
e Introducdo a DFT (density-functional theory)



Semana | I: Quantizagao de campos

Aula 21
o (Quantizagdo do campo eletromagnético
o Estados de Fock (nimero), estado coerente,
estado puro e misto
¢ Introducao ao formalismo quantico da interagao
da luz (radiagdo) com a matéria e os diagramas
de Feynmann

Aula 22
o Formalismo de segunda guantizagao:
o Foton, fénon, plasmon, magnon, polariton
o Particulas idénticas e simetrizagao
o Bdsons, férmions e spin-theorem
o Consequéncias da estatistica quantica:
Bose-Einstein e Fermi-Dirac

Semana |2: Transi¢des eletrénicas & Espectroscopia

Aula 23

Moléculas diatdmicas e regras de selegdo
TransigOes vibracionais e estrutura rotacional
Espectro eletronico de moléculas poliatdmicas
Transigoes de estados excitados

o Decaimentos radiativos e ndo-radiativos

Semana |3: Propriedades elétricas e opticas

Aula 25
e Resposta a campos elétricos
o Polarizabilidade molecular: propriedades,
espectroscopia e forgas
o Propriedade elétricas de sdlidos: cristais,
polimeros e materiais amorfos

Semana |4: Simetrias e Leis de Conservacao

Aula 27
o Propriedades gerais de simetria
o Propriedades fisicas: momento de dipolo,
isomerismo e atividade Optica
o Operagoes, elementos e grupos de simetria
o Representagdo matricial de operagdes de simetria

Aula 24
e Espectroscopia optica: UV-Vis, IR, Raman
o Regras de selegdo e simetrias
e Introducdo a espectroscopia de Ressonancia
Magnética (nuclear & eletronica)

Aula 26
o Relagdo polarizabilidade e indice de refragdo
o Atividade optica: dicroismo e birrefringéncia
e Propriedades opticas de solidos: cristais, polimeros
e materiais amorfos
o Interacdes e propriedade de dptica ndo-linear

Aula 28

o Relacdo entre simetrias da natureza e as leis de
conservagao da Fisica:

e Translagdo espago e tempo (momento linear e
energia), invariancia de rotagdo (momento angular),
simetrias de fase e reflexao da funcdo de onda
(conservagado de carga e paridade)



