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HORAS DE CLASE: a)Tebricas 4hs, b)Problemas 6hsa
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ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Quimica ¥4sica II

PROGRAMA

I- Z1 principio de incerteza. Ecuaciones de Schddinger dependiente e in-
dependiente del tiempo. Interpretacidén fisica derivada de las funciones de onda.
Autofunciones y autovalores. &1 momento angular de sistemas de una partfcula.Pro-
blemg de fuerzas centrales.Atomo de hidrdgeno.Orbitales atémicos.

II- Operadores hermiticos.Expansién en t&rmipmos de autofunciones.Autofun-
ciones de @peradores que conmutan. Paridad. Superposicién de estados. Autofuncig
nes del operador posicibén.Postulados de meclnica cuintica.

III- Métodos aproximados.frincipio variacional.Extensién del método va-
riacional.funciones variacionales lineales.Teorfa de perturbaciones para niveles
de energla no-degenerados y degeneradose.Aplicaciones.Comparacién de los métodos
variacional y de perturbaciones.T&cnicas de teoriade perturbaciones.

IV- "pin electrénica.frincipio de Pauli. Determinante-de-SlatersAplica-
ciones de los métodos variacional y de perturbaciones. ‘omento magnético de spin.

V - Atomos multielectrfnicos.Métodos autoconsistente de Hartree-Fock.Or-
bitales y tabla peribdica.Correlacién electrénica. Momento angular de Atomos mul-
tielectrbnicos.Ifiteraceién spin-8rbita.

=t Vie Simetria molecular. Elementos, operaciones ¥ productos de operaciones
de simetria.Grupos puntuales.Representaciones de grupos.troducto directo.Operado-
res proyeccidn. Aplicacioness

VII- Aproximacién de Born-Oppenheimer- Moléculas diatémicas homo y hetero-
nucleares.Teorfa de orbitales moleculares. Teorfa de uniones de valencia. Términos
electrénicos moleculares.“structura electrfnica de molécula poliatbmica. Teoria
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autoconsistente de orbitales moleculares.Sistemas de base.fnergia de corre-
lacidn.Interaccidn de configuracicnes.

VITI- Métodos semiempiricos de orbitales moleculares.Método de Hiickel,
aplicaciones, importancia de simetrfa.Extensidn d moléculas heteroatémicas.lMétodo ds
de HlUckel extendido. Tratamiento de orbitales moleculares semiempiricos de
moléculas no planas.Uso de simetrfa en problemas de valencia.

_ 1X- Espectroscopia vibracional.Objetivo.Niveles de energia.Espectrégra-
fos. Transiciénes resonantes y ho resonantes.Espectroscopia de absorcién de in-
frarrojo y de difusién Raman. Momento dipolar, polarisabilidad, momento dipolar.
Reglas de seleccibén particulares, generales ¥y por simetria.“epaso de &lgebra li=-
neals Diagonalizacidén de matrices.

X~ Transiciones vibracionales y electrénicas en la aproximacibén de Born-
Oppenheimer. Condiciones de Eckart. ‘‘ecnica clisica de las pequefias oscilaciones.
Constantes de fuerza, autovalores. Coordenadas normales, modos normales (aproxi-
macién arménica). Lcuacién de SchrBedinger para 3n-6 osciladores. Anarmonicidad:
sobretonos y bandas de combinacién.

_ X1~ Lspectroscopia de rotacibn pura. Intensidades ¥y reglas de seleccidn
para el rotor rigido. Rotores poliatémicos. Clasificacién. Reglas de seleccifne
Momento de inercia.Tensor de inercia.Pesos estéddisticos del niicleo.Vibracibn-
rotacién. “Yontornos de bandas,

XII- Tratamiento GF de Wilson. Significado del vector s, .. Determinacién
de los elementos de la matriz G. Moléculas de agua.Fbrmulas de lDecius. “tiliqg
cién de las propiedades de simetrfa: Actividad en el inirarrojo y en Raman. Factos
rec. de la ecuacidn secular., Coordenadas de simetria. Campos de fuer,as Solucidn
de la ecuacidn secular. Kegla del producto.

XIII- Frecuencias del grupo funcional y asignacidn de bandas. Matriz.
Distribucidén porgentual de energia potencial en coordenadas internas. Norma de
G. Relaciones de la constante de fuerza con las constantes de distorsién centrf
fuga y con las constantes de Coriolis.

_ XIV- Computacibn y aplicaciones. M&todo de ortogonalizacién de Schmidte
Célculo de autovalores y autovectores. Método de Huckel. Vibraciones de la molé
cula de aguae
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