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PROGRAMA DE QUIMICA FISICA III
(QUIMICA CUANTICA) .- Afio 1978.

A cargo de: Dra Alicia Batana, Prof.Asoc.
Dra Hilda Pezzano, Prof.Adj. ‘

Bolilla I.- -

El principio de incerteza. Ecuaciones de Schodin-
ger dependiente e independiente del tiempos. Interpretacién
?{sica derivada de las funciones de onda. Probabilidad. Ope-
radores y mecfnica cuéntica. Autofunciones y ausovalores.
Sistemas simples: Particula libre en una dimensidm, partimz—‘
la en cajas uni- y tridimensionales. Degeneracién. Valores
medios. Oscilador aménico unidimensional.

Bolilla II.

El momento angular de um sistema de una particula
Problema de fuerzas centrales. Reduccién del problema de dos
particulas al de una particula. Rotor rigide de dos particud:
las. Atomo de hidrSgeno. Orbitales atémices. Orbitales tipo
hidrégeno. Efecto Zeeman.

Bolills IIT.
Operadores herm{ticos. Expensién en términos de

autofunciones. Autofunciones de operadores que conmtanm.
Parided. Superposicién de estados. Autofunciones del opera-
dor posicidn. Postulados de mecénica cufntica.

Bolilla IV.

Mé&todos aproximados. Principio variacional. Exten
sién del método variacional. Funciones varbacionales linea-
les. Teorfa de perturbaciones para niveles de ehergia no-de-
generados y degenerados. Aplicaciones. Comparacién de los
métodos variacional y de perturbaciones. Téenicas de teoria
de perturbaciones.
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Bo:_l._;;la !o :

Spin electrénico. Principio de Pauli. Determinantes de
Slater. Aplicaciones de los métodos variacional y de perturbacio-
nes., Momento magnético de spin.

Bolilla VI.

Atomos multielectrénicos. HMétodo autoconsistente de
Hartree-Fock. Orbitales y tabla periddica. Correlacién electréni-
ca, Momento angular de &tomos mltielectrénicos. Interaccidn spi
drbtw.

Bolilla YIL.

. Simetrfa molecular. Elementos y operaciones de sime-
trifa. Productoe de operaciones de simetrfa. Grupos puntusles de
gsimetrfa., Aplicaciones.

Bolilla VIII.
Aproximacién de Bom-Oppenheimer. Molécule idén hidré-

ge-no. Teorfa de orbitales moleculares. Términos electrénicos mo-
leculares. Molécula de hidrégeno. Teorfa de uniones de valencia.
Moléculas diatémieag homo~ y heteronucleares. Aproximacién del
electrén de valencia. Funciones de onda autoconsisgtentes. Teore-
ma de virial y unién quimica. Teorema de Hellmenn-Peynmen. Toore-‘
me. electrostéitico.

Bolilla IX.
&= Estmictura electrénica de moléculas polietémicad. Tér-

ainos electrénicos. Teorfa autoconsistente de orbitales molecula-
res. Orbiteles moleculares localizados., Teorfas aproximadas de
orbitales moleoculares., Simetrfa y orbitales moleculares. Geome-
trfe molecular. Reacciones quimicag.
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