Aula/Semana

Unidade

Sub-unidades

Objetivos gerais e/ou

Atividades tedricas e

Atividades praticas e

(periodo) (Tema principal) (Sub-temas) especificos recursodsg%rargmentas recursoggclazraraDmentas
Aulal Breve revisido dos topicos|1. Os postulados da|Partes 1, 2 e 3: Revisar os 1. Disponibilizacio de 1. Resolucdo de um
21/04/2020 considerados nas cinco| Mecanica Quantica; conceitos fundamentais transparéncias e notas de conjunto de exercicios com
primeiras semanas de aula | 2. Aplica¢des da equacdo de | para o desenvolvimento da |aula sobre cada um dos o objetivo de revisar os
Schrédinger no estudo de | disciplina através da topicos considerados nas principais conceitos
alguns sistemas modelo; apresentacio de exemplos | cinco primeiras semanas de |envolvidos na parte inicial
3. Momento angular e o |ilustrativos. aula na plataforma Moodle |do curso. Atividade para
atomo de Hidrogénio; da UFABC; entrega na aula do dia
5. O método variacional; Partes 3 e 4: Apresentar e 2. Como se trata de um 23/04/2020.
6. Estado fundamental do |formalizar feriado, proponho a
dtomo de Hélio. matematicamente um dos | disponibilizacdo de um
métodos de aproximacio horario de atendimento
utilizados no estudo das para duvidas das 14 as 16h
propriedades em sistemas | (horario previsto para a
atdmicos e moleculares com | aula) através de chat
a aplicacao pratica no realizado na plataforma
estudo de um sistema Google Meet da UFABC.
modelo.
Aula 2 Spin-orbitais e o principio de | 1. Funcbes de spin e o papel | Avaliar a contribuicao das 1. Realizacao de aula em 1. Entrega da lista de
23/04/2020 exclusdo de Pauli da anti-simetria na funcdes de spin na formato remoto com exercicios propostos na aula
descricao do estado descricao da funcao de participacao ativa dos do dia 21/04/2020;
fundamental do &tomo de | onda e analisar a influéncia |alunos através da utilizacdo |2. Resolu¢do de um
Hélio; das mesmas na da plataforma Google Meet | exercicio referente aos
2. Determinacio da funcdes | determinacio da energia da UFABC; contelidos discutidos para
de onda (escritas em termos | dos estado fundamental do | 2. Gravacao e entrega na aula do dia
de spin-orbitais) para as atomo de Hélio. disponibilizacao do video da | 28/04/2020.
configuracoes 1s” e 1s'2s* aula na plataforma Moodle
do 4tomo de Hélio e da UFABC;
obtencdo dos respectivos 3. Disponibilizacdo de
termos espectroscopicos em transparéncias de aula na
termos das Regras de Hund. plataforma Moodle da
UFABC.
Aula 3 Estados excitados do atomo | Determinacao das energias | Avaliar a contribuicdo das 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
28/04/2020 de hélio para os estados excitados funcdes de spin na formato remoto com proposto na aula do dia

do atomo de Hélio escritas
em termos das integrais de

descricao da funcao de
onda e analisar a influéncia

participacao ativa dos
alunos através da utilizagao

23/04/2020;
2. Resolucao de um




Coulomb e de troca;

2. Diagrama de energia para
o dtomo de Hélio no estado
excitado 1s'2s’ e avaliacdo
da influéncia da inclusdo
dos efeitos de interacao
intereletronica (interacio de
Coulomb e interacio de
troca).

das mesmas na
determinacao da energia
dos estado excitado 1s'2s!
do 4tomo de Hélio.

da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravacao e
disponibilizacdo do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacao de
transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.

exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega na aula do dia
30/04/2020.

Aula 4 Atomos multieletronicos 1.Expressao para o Generalizar as técnicas e 1. Realizacdo de aula em 1. Entrega do exercicio
30/04/2020 Hamiltoniano de um procedimentos discutidos | formato remoto com proposto na aula do dia
sistema de muitos elétrons; | nas duas aulas anteriores no | participacdo ativa dos 28/04/2020;
2. Anti-simetria da funcao estudo de dtomos alunos através da utilizacdo | 2. Resolucdo de um
de onda e determinantes de | multieletrénicos. da plataforma Google Meet | exercicio referente aos
Slater; da UFABC; contelidos discutidos para
3. Determinacio do valor 2. Gravacao e entrega na aula do dia
médio para a energia do disponibilizacao do video da | 05/05/2020.
estado fundamental de um aula na plataforma Moodle
atomo multieletronico e da UFABC;
interpretacao fisica das 3. Disponibilizacao de
contribuicdes de energia transparéncias de aula na
nao-interagente e média da plataforma Moodle da
energia de repulsido UFABC.
(integrais de Coulomb e de
troca).
Aula 5 Teoria do orbital molecular - | 1. Descricao quantica de Apresentar os conceitos que | 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
05/05/2020 Parte | sistemas moleculares: fundamentam a teoriado | formato remoto com

aplicacao pratica no estudo
do ion molecular H.,";

2. Separacao eletronica e
nuclear e a aproximacao de
Born-Oppenheimer.

orbital molecular e aplicar
0s mesmos na descricao da
estrutura eletrénica do ion
molecular H,".

participacao ativa dos
alunos através da utilizacdo
da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravagao e
disponibilizacao do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacdo de
transparéncias de aula na

proposto na aula do dia
30/04/2020;

2. Resolucido de um
exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega na aula do dia
07/05/2020.




plataforma Moodle da
UFABC.

Aula 6 Teoria do orbital molecular - | 1. Aplicacdes da teoria do Aplicar a teoria do orbital 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
07/05/2020 Parte Il: Moléculas | orbital molecular no estudo | molecular no estudo das formato remoto com proposto na aula do dia
diatdbmicas de moléculas diatémicas; propriedades eletronicas de | participacio ativa dos 05/05/2020;
2. Definicio da base de moléculas diatémicas. alunos através da utilizacdo |2. Resolucdo de um
orbitais atémicos; da plataforma Google Meet | exercicio referente aos
3. Determinacao das da UFABC; contelidos discutidos para
representacées matriciais 2. Gravacao e entrega na aula do dia
relevantes em termos da disponibilizacdo do video da | 12/05/2020.
integrais envolvendo o aula na plataforma Moodle
operador Hamiltoniano e da UFABC;
das integrais de 3. Disponibilizacdo de
recobrimento; transparéncias de aula na
3. Obtencao e plataforma Moodle da
representacio dos orbitais UFABC.
ligantes e antiligantes para o
ion molecular H,";
4. Diagramas de niveis
energéticos com o
ordenamento dos orbitais
moleculares para as
moléculas de CO e NO.
Aula 7 Teoria do orbital molecular - | 1. Generalizacdo da teoria | Generalizar as técnicas e 1. Realizacdo de aula em 1. Entrega do exercicio
12/05/2020 Parte I: Moléculas | do orbital molecular para o | procedimentos discutidos | formato remoto com proposto na aula do dia
poliatdbmicas caso de sistemas nas duas aulas anteriores participacao ativa dos 07/05/2020;

poliatdmicos;

2. Definicdo da base de
orbitais atdbmicos;

3. Determinacao das
representacées matriciais
relevantes;

4. Resolucio do problema
de autovalores
generalizado;

5. Ocupacao dos orbitais de
acordo com o “diagrama de

para o estudo de moléculas
poliatdmicas.

alunos através da utilizacdo
da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravagao e
disponibilizacdo do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacdo de
transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.

2. Resolucido de um
exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega na aula do dia
14/05/2020.




linhas”;
6. Expressao geral para o
calculo de energia.

Aula 8 Métodos semi-empiricos | 1. O método de Huickel Apresentar uma formulacdo | 1. Realizacdo de aula em 1. Entrega do exercicio
14/05/2020 aplicados a  moléculas | simples (HMS, simple teorica alternativa para a formato remoto com proposto na aula do dia
organicas Htickel method) aplicado ao |descricido das propriedades | participacio ativa dos 12/05/2020;
estudo de sistemas eletrénicas de sistemas alunos através da utilizacdo | 2. Utilizacdo do programa
conjugados; poliatdbmicos com elétrons | da plataforma Google Meet | de dominio publico Hiickel
2. Aplicacoes praticas do em orbitais deslocalizados | da UFABC; desenvolvido pela Aix-
HMS no estudo das do tipo m. 2. Gravacao e Marceille Université para a
moléculas de etileno e de disponibilizacdo do video da | visualizacdo dos orbitais
benzeno; aula na plataforma Moodle | moleculares e determinacio
3. Generalizacao da UFABC; do diagrama de niveis de
matematica dos resultados; 3. Disponibilizacdo de energia para a molécula de
4. Breve discussao sobre o transparéncias de aula na 1,3-Butadieno;
método de Hickel plataforma Moodle da 3. Resolucao de um
extendido (EHM, extended UFABC. exercicio referente aos
Hiickel method). contelidos discutidos para
entrega na aula do dia
19/05/2020.
Aula 9 O método Hartree-Fock 1. As equagoes de Hartree- | Apresentar os conceitos 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
19/05/2020 Fock; basicos envolvidos na formato remoto com proposto na aula do dia
2. Interpretacao das formalizacdo do método participacao ativa dos 14/05/2020;
solucdes para as equacdes | Hartree-Fock e interpretar o | alunos através da utilizacdo | 2. Resolucdo de um
de Hartree-Fock: teorema significado fisico das da plataforma Google Meet | exercicio referente aos
de Koopman’s e teorema de | equacdes obtidas. da UFABC; contelidos discutidos para
Brillouin; 2. Gravacao e entrega na aula do dia
3. Introducéo de conjuntos disponibilizacdo do video da | 19/05/2020.
de bases e as equacoes de aula na plataforma Moodle
Roothaan-Hall; da UFABC;
4. O procedimento de 3. Disponibilizacdo de
campo auto-consistente. transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.
Aula 10 Funcdes de base 1. Representacao Introduzir o conceito de 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
21/05/2020 matematica e analise das formato remoto com proposto na aula do dia

vantagens e desvantagens

conjuntos de base e avaliar
de forma critica as

participacao ativa dos

26/05/2020;




na utilizacao de funcgoes
hidrogenoides, funcdes de
Slater e fungdes gaussianas
para a representacio de
sistemas multieletronicos;
2. Nomenclatura e descricdo
dos principais conjuntos de
base utilizados em calculos
de estrutura eletronica.

diferentes possibilidades de
escolha para as funcoes
matematicas que compdem
tais conjuntos.

alunos através da utilizacdo
da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravagao e
disponibilizacdo do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacdo de
transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.

2. Utilizacao do programa
de dominio publico
NWChem para a
representacao graficae a
comparacao entre os
diferentes tipos de funcao
de base;

3. Resolucao de um
exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega na aula do dia

28/05/2020.
Aula 11 Aplicacbes  praticas  do| 1. Modelo de base minima | Aplicar o método Hartree- | 1. Realizacio de aula em 1. Entrega do exercicio
26/05/2020 método Hartree-Fock STO-3G para representacdo | Fock na descricdo de alguns |formato remoto com proposto na aula do dia
do orbital 1s da molécula de | sistemas modelo. participacao ativa dos 19/05/2020;
Ho; alunos através da utilizacdo | 2. Resolucido de um
2. Calculo de campo auto- da plataforma Google Meet | exercicio referente aos
consistente para a molécula da UFABC; contelidos discutidos para
de H, utilizando o conjunto 2. Gravacao e entrega na aula do dia
de funcbes de base STO-3G; disponibilizacao do video da | 26/05/2020.
3. Calculo de campo auto- aula na plataforma Moodle
consistente para o ion HeH+ da UFABC;
utilizando o conjunto de 3. Disponibilizacdo de
funcdes de base STO-3G. transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.
Aula 12 Modelos quanticos | 1. Descricao da interacao da | Discutir um modelo de 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
28/05/2020 aplicados ao  espectro | radiacio eletromagnética | aproximacéo utilizadona | formato remoto com proposto na aula do dia

rotacional e vibracional -

Parte |

com sistemas poliatdmicos
através da utilizacdo da
aproximacao de dipolo;

2. Definicdo do
Hamiltoniano de interacao e
representacao de auto-
estados dependentes do
tempo;

3. A aproximacao de
resposta linear e a regra de

descricao da interacdo da
radiacdo eletromagnética
com sistemas
multieletrénicos.

participacao ativa dos
alunos através da utilizacdo
da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravagao e
disponibilizacao do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacdo de
transparéncias de aula na

26/05/2020;

2. Resolucido de um
exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega na aula do dia
02/06/2020.




ouro de Fermi.

plataforma Moodle da
UFABC.

Aula 13 Modelos guanticos | 1. Obtencao do espectro Aplicar a aproximacao 1. Realizacao de aula em 1. Entrega do exercicio
02/06/2020 aplicados ao  espectro | vibracional de uma harménica para obter o formato remoto com proposto na aula do dia
rotacional e vibracional -|molécula diatdmica de espectro vibracional de participacao ativa dos 28/05/2020;
Parte Il acordo com a aproximacao | sistemas diatdmicos e alunos através da utilizacdo |2. Resolucdo de um

harmonica; avaliar as limitacoes do da plataforma Google Meet | exercicio referente aos

2. Transicoes permitidas e modelo frente a da UFABC; contelidos discutidos para

transicoes proibidas; comparacao com os 2. Gravacao e entrega na aula do dia

3. Discussao da diferenca resultados experimentais. disponibilizacdo do video da | 04/06/2020.

entre o espectro de aula na plataforma Moodle

absorcao obtido no modelo da UFABC;

harmoénico e o espectro real 3. Disponibilizacdo de

em termos dos efeitos de transparéncias de aula na

heterogeneidade e plataforma Moodle da

anharmonicidade; UFABC.

4. Generalizac3o para o caso

de moléculas poliatdmicas

através da descricdo em

termos de um conjunto de

osciladores harmonicos

unidimensionais;

5. Modos normais de

vibracio.
Aula 14 Espectroscopia de | 1. Descricao do problema de | Descrever sistemas simples | 1. Realizacdo de aula em 1. Entrega do exercicio
04/06/2020 ressonancia magnética | interacio de um spin sob a acio de um campo formato remoto com proposto na aula do dia

nuclear (NMR)

isolado com um campo
magnético estatico: taxas de
transicdo induzidas pelo
campo magnético e
espectro de energia;

2. Descricao do problema de
interacao de dois spins
isolados com um campo
magnético estatico: taxas de
transicdo induzidas pelo
campo magnético e
espectro de energia;

magnético estatico e
determinar algumas
propriedades caracteristicas
de tal processo de
interacao.

participacao ativa dos
alunos através da utilizacdo
da plataforma Google Meet
da UFABC;

2. Gravagao e
disponibilizacdo do video da
aula na plataforma Moodle
da UFABC;

3. Disponibilizacdo de
transparéncias de aula na
plataforma Moodle da
UFABC.

02/06/2020;

2. Resolucido de um
exercicio referente aos
contelidos discutidos para
entrega no dia 06/06/2020.




3. Breve discussao sobre
dinamica de spin e NMR
pulsado.

Aula 15 Revisio Acolhimento e

Retorno das atividades esclarecimento das duavidas

presenciais que, por ventura, tenham
permanecido durante o
periodo de aulas realizadas
no formato EaD.

Aula 16 Prova

Retorno das atividades

presenciais




