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I~ E1 prigcipic de incerteza.icuaciones de Schbdinger dependiente e
independiente del tiempo. Interpretacibn fisica derivada de las funciones de on=-
das,Autofunciones y autovalores, 51 mokente anpular de sistemas de una particula.
Problema de fucrzas centrales, Atomo de hidrfigeno, Orbitales atbmicos.

JY= Operadores hermiticos. ixpansidn en térmicos de autofunciones. Auto-
funciones de cperadores que conmitaneParidad.Superposicién de estados.Autofuncio
nes del operador posicibén.Fostulados de mechnica culinticae

IIl~ M&todos aproximados.'rincipio variacional.Extensién del mtodo varia
cional.Funciocnes variagcionales lineales.Teorfa de perturbaciones para niveles de e
nergia no-degenerados y degeneradose.Aplicaciones.Comparacibén de los métodos varia=
cional y de perturbacicnes.Técnicas de teorfa de pérturbaciones.

IV~ Spin electrdnicsePrincipio de Pauli.Determinante de Slater.Aplicacio=-
nes de los mdtodos variacional y de perturbaciones.''omento magndtico de spin.

: Ve Atomos multielectrénicos.lMétodos autoconsistente de Bartree-Foek,Orbi-
tales y tabla peribdica.Correlacibén electrénica.Momento enpgular de Atomos multie~
lectrbnicose.Interaccién spin-drbita.

Vle Simetria molecular.ElementOS,oparaclonea ¥ productos de operaciones
de mmetria.Grupos puntuales.Representaciones da gruposeProducto directo.Opera-
dores proyeccibneAplicacionese

VII- Aproximacibn de Born-Oppenheimer.Moléculas diatbmicas homo y hetero-

nuclearsseieoria de orbitales moleculares,Teorfa de uniones de valencia,Términos
electrbnicos moleculares.istructura electrbnica de molécula poliatémicas.Teorfia
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autoconsistente de orbitales moleculares.Sistemas de base.Enargia ds correlacibn,
Interaccibn de configuracionen,

Ville Métodos semiempfricos de ‘orbitales moleculares.M&tcdo de Hiickel,
eplicaciones, importancia de sinetria.Extensibn s moléculas hoeteroatémicaseMé --
todo de lfickel extendido.Tratamientc de orbitaleas moleculares semiempiricos de
moléculas no planas, Uso de simetria en problemns de valanciz,

IX~ Espectroscopia vioracional.Ubjetivo.Niveles de energia.Espectrgrafés,
Transiciones resonantes y no resonantessEgpeotroscopia de absorcisn de infrarrojo
¥y de difusién Raman.Momento dipolar, polarisabilidad, momentc dipolar.Reglas de 8e
leccibn purticulares, generasles ¥ por simetria. Repasn de &lgebra lineal, Diagonali
zacibn de matricese

X = Transiciones vibracionales ¥y electrénicas en 1a aproximacidn de Born-
Oppenheiner.“ondicicnes de bckart. Meclnica clésica de las pequenas oscilaciones,
Constantes de fuerza, antovaloree,Coordenadas normales, modos normales (aproximae
cién arménica)e Ecuacibn de Schr¥edinger para 3n-6 osciladores. Anarmonicidad: 5o
bretonos vy bandas de combinacisn,

XI- Espsctroscopia de rotacién pura. Intensidades y reglas de scleccidn parm
el rotor rigido.Rotores poliatémicos.Clasificuciéngﬁeglas de seleccibén/lomento de
inerciae.Teasor de inercia.Pesos estadisticos del nucleo.VibruciénmrotaciénaContornos
de bandas,

XII- Yratamiento Gf da Wilson.Significado del vector B, ;elDeterninacidn de
ios elementos de la matriz G, Folécular del gua.Férmulas de Deg}us.Utilizacibn de
las propiedades de simetriatActividad en el infrarrojo y en iagan. Factoreo de la
ecuacidn secular.Coordonsdas de simetria.Campos de fuerza.Solucidn de la ecuacién
seculareRegla del producto,

XIIle Frecuencias del grupo funcional y asipnacidn de bandaseMatriz, Dig-
tribucidn poréentual de energia potencial en coordenadas internas.Norma de G.Rew
laciones de la constanie de fuerza con las constantes de distorsibn centrifuga y
cen las constantes e Coriolis,

XLV~ Computacién ¥ aplicaciones.Mefods de ortogonalizacién de Schmidt, C&L
culo de autovalores y autovectores.iétodo de Hickel.Vibraciones de 1a molécula de
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