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] EMENTA |

Energia na mecanica classica & na mecanica quantica. Problemas da mecanica quantica: oscilador harmbnico e atomo de
hidrogénio. Método Hartree-Fock. Teoria do Funcional de Densidade (DFT). Aplicagbes.
| OBJETIVOS |

Estudar os conceitos fundamentais das tecrias Harree-Fock e Funcional de Densidade e aplica-las no calculo de estrutura
& propriedades de atomos e moléculas pequenas.

I CONTEUDO PROGRAMATICO |

1. Revisdo de Mecénica Quéintica
1.1 Revis&o dos fundamentos da mecanica quéantica

1.2 A equacio de energia na mecanica cldssica e na mecénica quantica
1.3 Resolugio de problemas: particula livre e pogo de potencial

1.4 Movimento linear e o oscilador harménico

1.5 Movimento rotacional e o atomo de hidrogénio

2. Método Hartree-Fock

2.1 Método variacional e o Oscilador Harmbnico

2.2 Aproximagdo de Born-Openheimer

2.3 Discutindo Hartree-Fock-Roothaan com o atomo de hélio

3. Teoria do Funcional de Densidade
3.1 HF e DFT diferengas e semelhangas
3.2 Introdugéc ao teorema Hohenberg-Kohn e as equagdes de Kohn-Sham

4. Calculo de estrutura e propriedades de pequenas moléculas
4.1 Introdugio aos programas de calculo de geometria e estrutura eletronica
4.2 Calculo para pequenas moléculas como CeHs, CzHz. CzHs, entre cutras

| METODOLOGIA E RECURSOS AUXILIARES |

Aulas expositivas presenciais onde serfo discutidos os conceitos de fisica. Atfividades individuais e em grupo (listas
exercicio, atividades com simuladores e leituras complementares) poderac ser realizadas tanto em sala de aula co
extraclasse. Essas atividades, poderfo ser disponibilizadas no Portal Didatico. De acordo com © projeto pedagdgico
Curso, e havendo a necessidade, poderdo ser utilizadas até 20% da carga didatica em atividades n&o presenciais. Have
horario de atendimento extraclasse a ser combinado com os alunos.

[ AVALIACAO |

Serdo atribuidas notas para Exerclcins Extra-classe individuais (NExe), Trabalhos em Grupo (NTrab} e Seminarios {NSem)
desenvolvidos ac longo do curso,

" NExe " NTrab " NSem
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cnde n & o niimero total de atividades e sendo NExe, NTrab e NSem avaliades emn 10 pontos.

A nota final (Nrira) serd calculada a considerando a seguinte formula (estes serfSo os valores disponibilizados no Diario d

Gradua@u!:




Hpg,m,! =034 x HEIET:.IME +033x NTT‘abmm +033x NSemT”m;

Serd considerado aprovado o aluno que obtiver Nma = 6 e frequéncia = 75% ((Resolugio n® 12, 04/04/2018
CONEP/UFSJ).

Se Nma < 6, 0 aluno terd direito a fazer uma prova que substituird a menor Ni {N: ou Nz ou Na), caso o resultado d
substitutiva for superior 4 uma das N's (Resolugéc n0 12, 04/04/2018 — CONEP/UFSJ - Art. 19). Se a frequéncia for inferio
a8 75% o aluno ndo tera direito a8 prova substitutiva. O contelido da prova substitutiva compreende toda a matéria do
semestre.

Se a frequéncia do aluno for inferior a 75%, independentemente do valor de Nma, © aluno serd considerado reprovado
Resolucéo n® 12, 04/04/2018 — CONEP/UFSJ - Art. 15, §19).
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