CNIVERSIDA

JE BUENeS ARES

EAPCLTAD DF CIENMIAN EXACTAS Y SATLRALES

nento de Qufmica Urgdnica

TN

QUIMICA CRGANICA CUANTICA

1%

Projfesores: N.Sbarbatl Nudelman, H Griﬂbrii E%th22%€§£ZSTQBU
el - 0 X g, R Fobaon:
1. FUNDAWMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA ’ g
+ .1 Ecuacifn de Schridinger. 1.2.La apraximacifn aciabética.’
1,3 £1 método vaeriocicnel. +.¢ La aproximacifp crbital. 1.5
Correlacifin ¢e spin. 1.6 Determinanties de Slater. 1.7 Confa-
. guraciones electrfnicas y estados electrfnicos. 1.8 HMatriz
censidad. -
2. TJEGkIA DEL CAMPG AUTOCUHSISTENTE DE ORBITALES MLLECULARES
2.%1 Expresifn de la encrgfa para las configurac.iones Ge capa
ceprada. 2.2 Deriveciln de las gcuacicnes de Hartrec-Feck.
2.3 HipbOtesis del métoce cde Har*ree-Fock. 2.4 Teorema ce
Kocpman. 2.5 E1 métoco LCAU. Proyeccifin del especio de ha.oert
sobre bases finitas. 2.6 Mibrigizacifn. 2.7 Lcuecioncs ce
fiogthaan-Hall para sisitcmas Ge tapa cerraca. Lstacos gxcita-
dos en sistemas do capa cerraca. 5.8 Interacci6bn ce configu-
rarinnes. 2l batriz densxzdagd ‘#n la aproximecibn LEAU. 2.14
snflisis de poblacifn. 211 Configuracifn de capa asierta.
2.12 Localizacién de orbitales. 5.13 Resclucidn de las ecua-
ciones de Roothaan-Hall, 2.1¢ Fftodos Wap-initic”.
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3. LETOLOS APROXIMALUS PASA GRAMDES MULECULAS
X i
3.1 MNiveies de aproximacifn. 3.2 Molfculas conjugadas. .3
Separacifn sigma-pi. 3.4 Derivaeciln de las gcuaciones secu-
lares de huckel. 3.5 Método ce Hoffmen (Hickel extencido). .
3.6 Método de Pariser- pParr-Pople. 3.7 Carga, Ordenks de unil
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a2 4, APLICACIOKES DEL #1606 DE HUCKEL &
Qg .
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1é§i d(i £.4% Tebwfs orhital molecular de, las propaccades magnéticas
2: E de sistemas aromiticos. 4.2 Ecuacioncs seculares modificadas
— §é en presencia de un CaRpo magnftico externo. ¢ .3 Estados exci=
S é tados de sistemas conjiugados. 4.4 Reules de seleccilén de
S; %fs transiciones electrbni.as. 4.0 Polarizacifn de bandes ce ab-
‘ g sorcifn. 4.£ Intensicodes de transliciones espectrales y vida
ghn Tedla do" potados excitados. 4.7 EX principio ce Frank-Corldon.
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5. METODOS PERTURBACIONALES S
5.1 Principios b&sicos. 5.2 Perturbaciones de primero y
segundo orden. 5.3 MEtodo de Dewar. 5.4 Perturbaciones
intramoleculares. 5.5 Hidrocarbdros zlternantes. 5.6 Den-
sidad de carga y 6rdenes de unibn en hidrocarburos alter-
nantes. 5.7 Perturbaciones intermoleculares.. Ejemplos :

6. TEORIA CUANTICA DE LA REACTIVIDAD QUIMICA

A

6.1 Reactividad quimica en la aproximacidn del estadc pola-
rizado. 6.2 hproximacibn del estado activado. 6.3 Complejo y
energfas de localizascibn., 6.4 NOmero de reactividad ce Dewar.
6.5 Teorfa del orbital frontera y superdelocelizabilidad.
6.6 Reacciones pericfclicas. Derivacibén de las reglas de
seleccibn de Woodward-Hoffmann mediante diversas aproxima-
ciones: teorfa orbital frontera, aproximacibn del estado de
ransicifén arom&ticos diagramas de correlacifn de reacciones

electrocfclicas y de cicloadicibn.-
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7.4 Kftodos semiempf{ricos 7.2 fiiveles de aproxiinacion. (.Jd
Discusifin de los mbfodecs CHNDD, IWDO,MINDO . 7.4 [ritexios ce
paerametrizacifn. 7.5 Dondades yerlLimitsciones ‘ae cada método.
7.6 ModiTicaciones recientes 1nt;ocu_ das en cada unoc de es-—
tos métodos. ] )

8. APLICACIONES DE METODDS SEMIEMPIRICOS

8.1 wlBeonetrfus Molecularnss 8.2 | 1y g Pugl cederden. it
tribucibn de Cargaes Electrfnicas. 8.3 Deapl :Lnnleni0 QUAM RS2,
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2.4 Insernccisnes spin electrOmico=apin DUCLCals U«2 Interac=-
ciones spinniclear--pin auclieer 8, 6 Thenica clhiP. tiomentos
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mg ('j'.i',)UldILES. B0 Dastancias de Unién. Orden de tEnlace 8.8
= 8 <3 Barreras Rotecioneles Confoeosecionus, L7wCio fwomfrico. 8.9
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