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PROGRAMA DE QUIMICA-FISICA III ' | 2 =

(QUIMICA CUANTICA) ATO 1980

A cargo de: Dra.A.Batana, Prof.Asoc.Int.

Bolilla I.-

El principio de incerteza. Ecuaciones de Schodin-
ger dependiente e independiente del tiempo. Interpretacidn
fi{sica derivada de las funciones de onda. Probabilidad. Ope—
radores y mecénica cuéntica. Autofunciones y audovalores.
Sistemas simples: Particula libre en una dimensidén, particu-
la en cajas uni- y tridimensionzles. Degeneracibén. Valores
medios. Oscilador arménico unidimensionzl.

El momento angular de un sistema de una particulea
Problemz de fuerzas centrales. Reduccibn del problemsa de dos
- particulas al de una particula. Rotor rigido de dos particuz
las. Atomo de hidrégeno. Orbitales atdémicos. Orbitales tivo
hidrégeno. Efecto Zeeman.

Bolilia 1I1l.
- Operadores hermiticos. Expansién en términos de
- autofunciones. Autofunciones de operadores gue conmutan.
Paridad. Superposicién de estados. Autofunciones del opera-
dor posicibn. Positulados de mecénica cudntica.

Bolillz IV. ‘
liétodos aproximados. Principio variacioneal. Exten
sibn del método varizcional. Munciones vardiacionales linea-
les. Teorfa-de perturbaciones parz niveles de ehergi{a no-de—
generados y degenerados. Aplicaciones. Comparacibén de los
métodos variacional y de perturbaciones. Técnicas de teoria

de perturbaciones.
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Bolilla Vv«

Spin electrénico. Principio de Pauli. Determinante de
Slater. Aplicaciones de los métodos variacional y de perturbacio-
nes. liomento magnético de spin.

Bolilla VI.:

Atomos multielectrénicos. Método autoconsistente de
Hartree-Fock. Orbitales y tabla periddica. Correlacidn electroénicay
Momento angular de dtomos multielectrénicos. Interaccidn spin-

6I'b itae.

Bolilla VII.

Simetria molecular. Elementos,operaciones y productos de
operaciones de gsimetria. Grupos puntuales. Representaciones de gru-
pos. Producto directo. Operadores proyeccidn. Aplicaciones.

Bolilla VIII.

"~ Aproximacién de Born-Oppenheimer. Molécula ion hidré-
geno. Teoria de orbitales moleculares. Términos electrbénicos mole-
culares. Molécula de hidrdgeno. Teoria de uniones de valencia. ilo=-
léculas diatbémicas homo- y heteronucleares. Aproximacién del elec—
trén de valencia. Funciones de onda autoconsistentes. Teorema de
virial y unién quimica. Teorema de Hellmann-Feynman. Teorema elec—
trostdkico.

Bolilla IX.

‘. Bstructura electrénica de moléculas poliatdmicas. Tér-
ninos electrénicos. Teoria autocomsistente de orbitales molecula-
res. Orbitales moleculares localizados. Uso de simetria en proble-
mas de valencia: simetria y orbitales moleculares, orbitales hi-
bridosy, reglas de seleccifn e interaccidén de configuraciones. Teo-
rias aproximadas de orbitales moleculares. Geometria molecular.
Reacciones quimicas.
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