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El principio de incerteza. Ecuaciones de Schridinger dependiente e indepen-

arivada de las funciones de onda.
futofunciones y autovalores. El momento angular de sistemas. de una
particula. Froblemas de fusrzas centrales. Atomo de. hidrégeno. Orbitales

diante del tiempo. Interprataciton fisica d

atémicos.

ogres hermiticos. Expansifn en términos de autofunciones.:  Adtofuncio-
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del operador posicion. Fostulados de mecdnica cuéntica.’y

Métodos aproximados. Frincipio va cional. Extensitn del método variacio-

nal. Funciones variacional les, Teoria de perturbaciones Fpara

niveles de energia no degensrades y degenerados. Aplicaciones. Comparacian
y de perturbacionzs. Técnicas de teoria de

de!los métodos variacional vy

perturbaciones.

Spin electrénica. Principin de Fauli. D=ferminate de Slateyr. Aplicaciones
de los métodos variacional y de perturbaciones. Momento magnético de spin.
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Quantum Chemistry; I.M.L
AQuantum Chemistryj J.P.Low
Chemical applications
Orbitales and Simmatry;
”qiﬂﬂ“ﬂ Thﬁgpﬂ- J_b Mure

Neat
Pﬂ1n, Group. Charac
Cambridge Univ. F
fQuantum Mechanics,

Atomos multielecirénicos. Método autoconsistente de Hartree-Fock. Orbitales
y. tabla peritdica. Correlacitn electrénica. Momento angular de Aatomos
multielectrénicos. Interazcidn spin-orbita.

Simetria maolecular. Elementns, operaciones y productos de operaciones de
simetria. Grupos punfuales. Representaciones de grupos.  Froducto . directo.
Operadores de proyeccifn. Aplicaciones. :

Apronimacién de Born-Oppenheimmer. Moléculas diatbémicas homo y heteronu-
cleares. Teoria de orbitales mole JlalEa. Teoria de uniones de valencia.
Términos electrbnicos mnlﬂrularﬁs, Estructura electrinica ,de moléculas
poliatémicas. Teoria autoconsistente de orbitales moleculares. Sistema de
base. Energia de correlacion. IL,;rac:1ﬁn de configuraciones.

Métodos semiempiricos d=z  orbi moleculares., Método de  Hickel,
dplicaciones, importancia de =is a. Extensitn a moléculas heterocatémi-
cas. Método de Hickel extsndid ratamiento semiempirico de moléculas no

as de valencia.

planas. Uso de simetria en praoble

Espectroscopia vibraciones. Objetivo. Niveles de energia. Espectrofottome-
tros. Transiciones resocnattes y no resonantes. Espectroscopia de absarcifn,
de infrarrojo. Espactroscopia Raman. Momento dipolar, polirizabilidad,
momento dipoclar. Reglas de seleccifin particulares,  generales vy por
simetria. Repaso de &lgebra lineal. Diagonalizacidn de matrices.

en la aproximacidén de  Born-
Oppenheimer. Condiciones cert. Mecanica clasica de las peguenas
ostilaciones. Constantes aytovalores. Coordenadas normales,
nodos normales (aproximacién srménica). Ecuacidén de Schrddinger para 3n-6
onsciladores, Anarmocidad: seobre tunos y bandas de combinacidon.

ortogonalizacién de Schmidt. Calculo
de Hickel. HMétodoz semiempiricos.

Computacién y aplicacions
4L autovalores y autovact
Yibraciones de la molécul
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