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Maeita: Bstructura de 1la matena 3

Prof.: Martin C. Ruiz de Azta

{‘arga horana: Tedncas: 3hs Practicas: 3hs semanales
Sistema de aprobacion: Correccién de problemas y examen.

Contzmidos:

1. Hamultomano molecular. Aproximacion de Born-Oppenheimer. El Hanmultoniano
electrénico. Representacion de estados multielectrénicos. La interaccion de ntercambio. El
principro variacional de Ritz. Matnz del Hamiltoniano: interaccion de configuraciones.

2. El dtomo: Niveles de energia y estados de un electrén. Atomos muliielectrénicos:
simetrias del Hamiltoniano y clasificacion de estados. Configuraciones =lectrénicas. Reglas
de Hund. Valencia atémica. Electronegatividad. La tabla periddica de los elemenios.
Hibridizacion de orbitales atémicos.

3. Las ecuaciones de Hartree-Fock. Teorema de Koopmans: afimdad electréica y
potencial de 1omizacion. Teorema de Brillouin. Anahisis de la condicion de mimmo del
estado de Hartree-Fock. Capa cerrada: ecuaciones de Roothaan. Capa abierta: zcuaciones de
Pople Nesbet. Particion de Moeller-Plesset del Hamiltoniano electronico.

4. Moléculas diatémicas. Simetrias del Hamiltoniano y clasificacion de estados. Enlace
16nico y covalente. Representacion por orbitales hibnidos. Analists de la serie homonuclear
Xo . Carécter trniplete del oxigeno molecular. Curva de energia potencial para la coordenada
internuclear. Disociacion. '
5. Teoria de perlurbaciones dependiente del tiempo: campo electromagnético de
frecuendia w sobre un sistema localizado: aproximacién dipolar eléctrica. Reglas de
seleccion.

6.  Lspectroscopia rotacional. Moléculas diatomicas: espectro, rteglas de seleccion.
Moléculas tipo trompo  simétrico. Informacidén estructural. Modelo clasico de la
espectroscopia Raman. Espectroscopia vibracional. Moléculas didtomicas: especiro. reghas
de seleccién. Acoplamiento rotacional-vibracional. Energia de vibracion de "punto cero”.
Moléculas poliatdémicas: modos normales.

7. Espectroscopia clectrémica. El principro de Franck-Condon. Reglas de seleccion
Descripeidon  cuahiativa de fendomenos de relajacion: fluorescencia y fosforescencia.
Polanzabilidad electronica. Aproximacion MECIL

8.  Elementos de segunda cuantificacion. Funcion de Green de una particula en sistemas
mono y multiclectronicos. Representacion espectral. Andlisis de polos y residuos. Relacion
con observables fisicos. Interpretacion tisica.
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