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VISTO:

L a nota presentada por |a Direccién del Departamento de Quimica Inorganica,
Analiticay Quimica Fisica, mediante la cual elevalainformacion del curso de posgrado
Elementos de Quimica Cuantica,

CONSIDERANDO:
lo actuado por la Comision de Doctorado,
lo actuado por la Comision de Posgrado,
lo actuado por la Comision de Presupuesto y Administracion,
lo actuado por este Cuerpo en la sesion realizada en el dia 19 septiembre 2022,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,



EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD
DE CIENCIASEXACTASY NATURALES

RESUELVE:

ARTICULO 1°: Aprobar € dictado del nuevo curso de posgrado Elementos de
Quimica Cuantica de 128 horas de duracién, que sera dictado por los Dres Daniel Laria
y Damién Scherlis.

ARTICULO 2°: Aprobar e programadel curso de posgrado Elementos de Quimica
Cuantica que como anexo forma parte de |a presente Resolucion, para su dictado en el
segundo cuatrimestre de 2022.

ARTICUL O 3°: Aprobar un puntaje méximo de cinco (5) puntos parala Carrera del
Doctorado.

ARTICUL O 4°: Establecer que el presente curso no seré arancelado (CATEGORIA 1)

ARTICUL O 5°: Disponer que de no mediar modificaciones en el programa, la carga
horariay el arancel, el presente Curso de Posgrado tendré una vigencia de cinco (5) afios
apartir de lafecha de la presente Resolucion.

ARTICUL O 6° Comuniquese atodos |os Departamentos Docentes, ala Direccion de
Estudiantes y Graduados, ala Direccién de Movimiento de Fondos, ala Direccion de
Presupuesto y Contabilidad, alaBiblioteca de la FCEyN y ala Secretaria de Posgrado
con copia del programaincluida. Cumplido, pase QBIOLOGICA#FCEN vy resérvese.



ANEXO

Programa

1) FUNDAMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA.

Nociones de espacios vectoriales. Espacio de estados. Operadores lineales. Operadores
hermiticos y observables. Autoestados y autoval ores. Conmutadores. Principio de
incerteza. Operador paridad. Operadores unitarios. Notacién de Dirac. Postulados de la
M ecéanica Cuantica. Reglas de cuantizacion. Relacion entre probabilidad y amplitud.
Interferencia cuéntica. Propiedades de la ecuacion de Schrodinger. Estados estacionarios
y sistemas conservativos. Operador evolucion y dinamica de funciones de onda. Matriz
densidad y estadistica cuantica.

2) APLICACIONES A SISTEMAS SENCILLOS.

Sistemas de dos niveles. Matrices de Pauli. Oscilador arménico. Operadores de creacion
y destruccién. Aplicaciones afononesy fotones. Algebradel momento angular.
Propiedades. Particula en un potencial central. Sistemas hidrogenoides. Espin
electrénico. Adicion de momentos angulares. Coeficientes de Clebsch-Gordan. Teoria
de perturbaciones independiente del tiempo. Método variacional. Aplicaciones a
autoestados degenerados y no degenerados. Ejemplos simples. efectos Zeeman y Stark.
Perturbaciones dependientes del tiempo. Interaccion de una particula con laradiacion
electromagnética. Formula de Rabi.

3) LA APROXIMACION DE HARTREE-FOCK.

La aproximacion de Hartree-Fock. Operadores de Coulomb y de intercambio. El
operador de Fock. Derivacién de las ecuaciones de Hartree-Fock. Sistemas de particulas
idénticas. Principio de Pauli y simetrizacion. Determinantes de Slater. Las ecuaciones
canonicas de Hartree-Fock. Energias orbitales y el teorema de Koopmans. Utilizacion de
funciones de base. Ecuaciones de Roothaan para el caso de moléculas de capa cerrada.

El procedimiento de campo autoconsistente. | mplementaciones computacionales.
Ejemplos. Vaores medios, andlisis de orbitales moleculares y poblacionales. Funciones
de base: funciones contraidas. Bases minimales. Funciones de polarizacion.

M étodos semiempiricos de orbitales moleculares. Resefia: métodos PPP, Hiickel,
CNDO, INDO. Hamiltonianos MNDO, MINDO, AM1y PM3. Implementaciones
computacionales. Ejemplos de célculo en moléculas y solidos. Sistemas de capa abierta.



Ecuaciones de Pople-Nesbet. Calculos no restringidos de Hartree-Fock. Casos
ilustrativos. energias totales, geometrias de equilibrio, modos normales de vibracién,
potenciales de ionizacion, estados excitados.

4) LA CORRELACION ELECTRONICA.

Funciones de onda multiconfiguracionales. Método de interaccion de configuraciones
(CI). Métodos de campo autoconsi stente multiconfiguracionales (MCSCF) y de
funciones de onda de valencia generalizadas. M étodos perturbativos. Teoria
perturbacional de Moller-Plesset. Implementaciones computacionales. Aplicaciones a
geometrias de equilibrio, potenciales de ionizacion y estados excitados. Teoriade los
funcionales de la densidad. |mplementaciones con funciones localizadas y con funciones
de onda planas. |mplementaciones computacional es. Aplicaciones a determinacion de
geometrias de equilibrio, modos normales de vibracién y potenciales de ionizacion.
Andlisis de orbitales moleculares y poblacionales.

5) SSMETRIA MOLECULAR.

Elementos, operaciones y productos de operaciones de simetria. Grupos puntual es.
Representaciones de grupos. Producto directo. Operador proyecciéon. Aplicaciones.

6) TRANSICIONES MOLECULARES.

Rotaciones moleculares. Reglas de selecciodn rotacional es. Estadistica nuclear.
Vibraciones moleculares. Espectro rotovibracional de moléculas diatomicas.
Vibraciones de moléculas poliatémicas. Aplicaciones de lateoria de grupos.
Anarmonicidades. Fuerzas de Coriolis.

Espectro e ectronico de moléculas poliatdmicas. Cromdéforos. Transiciones
vibronicamente permitidas. Transiciones singulete-triplete. Decaimiento de la
excitacion. Conservacion de la simetria orbital.

7) PROPIEDADES ELECTRICASY MAGNETICASDE MOLECULAS.

Polarizacion eléctrica. Indice de refraccion. Actividad Optica. Susceptibilidad magnética.
Densidad de corriente diamagnéticay paramagnética. Constantes de apantallamiento.
Apantallamiento por grupos vecinos. Transferencia de carga.
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