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ASIGNATURA PRECEDENTE: Seriacion obligatoria con Fundamentos de Espectroscopia

ASIGNATURA SUBSECUENTE: Seriacion sugerida con Quimica Cuantica II

OBJETIVO(S):

En este curso se presentaran los conceptos y técnicas basicas que el quimico emplea en la
actualidad para comprender y predecir las propiedades de las moléculas o, dicho de otra
manera, se analizan en detalle los conceptos modernos de enlace quimico. Este curso
complementa al de Estructura de la Materia en dos sentidos: es mas formal y mas amplio.
Ello es posible gracias a varios factores que se habran acumulado entre ambos cursos: un
dominio de ciertas técnicas matematicas, un conocimiento ampliado de la quimica de
sistemas especificos, un uso de la espectroscopia y los conceptos elementales de Estructura
de la Materia y, en el aspecto que llamariamos efectivo, una maduracion profesional. Los
alumnos conoceran la teoria cuantica en tal forma que puedan aplicarla a problemas
quimicos evaluando la calidad de sus aproximaciones y por tanto la validez, general o
restringida, de sus conclusiones. Tendran una perspectiva de las similitudes y diferencias de
los tipos de enlace quimico y de los métodos y conceptos con que se les suele describir, sus
alcances y sus limitaciones. Apreciaran el valor de los conceptos fundamentales en la
solucion de problemas quimicos.

UNIDADES TEMATICAS

NUMERO DE UNIDAD
HORAS POR
UNIDAD
10T 1. Fundamentos de la mecanica cuantica. Presentacion axiomatica.
10h Teoremas fundamentales
10T 2. Aplicaciones de la mecanica cuantica a sistemas sencillos (Problemas
10h sencillos)

2.1.Particula libre

2.2.Particula en una caja de potencial (1D, 2D y 3D)
2.3.Particula en un pozo de potencial (barreras finitas, opcional)
2.4. Efecto tanel

2.5. Potencial periédico (mencionado no trabajado, opcional)
2.6.0scilador arménico

2.7.Rotor rigido

10T 3. Atomo de Hidrégeno, Solucién de la ecuaciéon de Schrodinger,
10h Orbitales

Momento Angular y Espin

Momento angular en mecanica cuantica

Experimento Stern-Gerlach y momento magnético

Momento angular de espin

Sistemas de N particulas indistinguibles

Estadistica de fermiones y Postulado de Pauli

Funciones de onda simétricas y anti-simétricas




5T 4. Métodos Aproximados

Sh Método variacional: teorema variacional
Teoria de Perturbaciones
5T 5. Dos electrones: Helio
5h Teoria de perturbaciones a primer orden
Método variacional
5T 6. Sistema de muchos electrones
5h Moléculas: Aproximacion Born-Oppenheimer
Método de Hartree: SCF
10T 7. Hartree-Fock
10h Funcion de onda polielectrénica: determinantes de Slater

Presentacion del método
Aplicaciones computacionales (salon de computo)

10T 8. Mas alla de HF: la correlacion electronica

10h Energia de correlacion

Métodos aproximados para la funcion de onda

a) métodos variacionales: CI y derivados, CC

b) métodos perturbativos: MPn

Aplicaciones computacionales (salon de computo)

10T 9. Teoria de Funcionales de la densidad

10h Principios basicos: Thomas Fermi-Dirac

Teoremas de Hohenberg-Kohn

Método de Kohn-Sham

El problema del funcional de intercambio y correlacion
Aplicaciones computacionales (salon de computo)

5T 10. Espectroscopia molecular

Sh Momento dipolar de transicion y regla de seleccion
Aplicaciones: la particula en una caja, el oscilador arménico y el rotor
rigido.

TOTAL 80T-80H
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SUGERENCIAS DIDACTICAS

En todo el curso se usan ejercicios computacionales como una forma especifica de practica,
y es posible graduar su complejidad a las capacidades y a los intereses especificos del
alumno

FORMA DE EVALUAR
Examenes parciales, departamental y finales, proyecto.

PERFIL PROFESIOGRAFICO DE QUIENES PUEDEN IMPARTIR LA ASIGNATURA
Quimicos con especialidad en quimica cuantica.




