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DEPARTAMENTO DE FISICO QUIMICA
PROGRAMA DE QUIMICA FISICA IXI (Mecdnica Cudntica).- 1971
Prof. Dra. Olga Sriew® de Mandirola

I+~ Introducecidén. Dualidad onda particula. Atomo de Bohr. Espectroscopia.
Experiencia de Franck y Hertz. kxperiencia de Stern y Gerlach. Principie
de Planck. Principio de HeisenBerg. Incerteza.

il.~ Revisién de mecdnica clisica. Hecénica de Newton. Meednica de Hamile

ton. Lagrangiano. Ecuaciones de Lagrange. Ecuaciones de Hamilton. Corchea=-
te de Poisson.

III.~ Postulados de la mecdncics cudntica. Vector estadeo. Autovalor. Valor
mnedio. Operador. Relacidn entre operadores y cantidades fisicas. Homilto-
niano dependiente del tiempo. Mecdnica matricisl y ueecdnica ondulatoria.

IV.~ Algebra lineal. Espacios euclidianos. Espacios hermiticos. Ortonorms—
lidad. Mpetodo de Schmidt. Independencia lineal. liatricea: definicidnes y
propiedades. Determinantes. Iransformaciones ortogonales. Operadores her-
miticos y unitarios, teoremas. Elemento de matriz. Operacdr proyeccidn. Ree
solucidn de la ecuacibn secu ar.

V.= Funcivnes ortogonales. Producto interno. Series de Fouirer. Polinomios
de Legendre. Obtencidn por ortogonalizacidn de Sehridt. Soluecidn de la e~

cuacibn diferencial de Legendre. Relacidn de recurrencia. Funcidn Zenera-

dora de los pelinomios de Legzendre. Férmuls de Rodr{gues. Relacidn de re-

currencla entre los polinomios de Legendre. Polinomios de Hermite. Polino-
m1ios de Laguerre.

Vi.- Problemas de potenciales constantew. La particula libre. La particuls
en la caja. Paridad de las funciones. Propiedades. Problemas con més de un
potencial constante. Casjas vs. barreras, ejemplos quimicos. Operador diver-
gencia y gradiente. Laplaciano. Bmpleo de coordenadasgeneralizadas.

VII.~ Sistemas de N partfeulas. Sistemas con coordenadas miltiunles. Teo~
—~Temas de separacién en la mecénica de muchss particulas. Problemas de fuer-
Zas centrales. Simetrias de intercambio de partfeulss idénticas. Bosones y
feruienes. Principio de exclusidn je Pauli.

VIII.~ lMomento angular. Definiciones. Reglas de conmutacidn. Autovalores y
autofunciones del momento angular. Arménicos esféricos. Rotor rigido. lol§
culas diatdmicas y poliatémicas. R.H.N. Suma de momentos angulares.

IX.~ Oscilador arménico. Teorfa clésics de vibraciones. Sistemas de coorde-
nadas. Ljemplos de resolucién de problemas vibracionales para moléculas Do~
liatéuicas. Autovalores Yy autefuneiones para el cscilador arménico. Polino~
mios de Hemite. Bnergfa del oscilador armdnico.

Xe= Atomo de hidrégeno, tratamiento en coordenadas esféricas. Orbitales a-
ténicas bidrogenoides. Autofuncidn de 1la energia. Densidad de probabilidad

redial. Purnciones radieles. Fumciones angulares. Estados excitados del &to-
mo @® hidrfigeno.

Xl.= Métodos aproximados. Teoria de perturbaciones independientes del tiem-
po de primer orden, ejemplos. Oscilador anhédrmonico, £tome de helio. Teoffh

de perturbaciones de segundo erder y brdenes seuperiores.
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XII.- Método variacional. Principio variacional. Aplicaciones. Atomo de
helio. Método de Hartree-Fock. Método ICAO. Técnicas mixtas. Método WKB.
Aproximacién de Born-Oppenheimer. Cdlculo de pardmetros fisicos de una
molécula: distancias internucleares, fngulos, mementos dipolares.

XIII.~ Atomos estados atémicos. Problema de muchos electrones. Reglas de
Hund, Métodos de célculo. Método de Hartree-Fock o SCF. Acoplamiento spim
érbita. Efecto Zeeman.

XIV.= lioléculas. Ién moléchda de hidrégeno., Molécula de hidrdgeno. Unién
de valencia. Sistemdtica dela mecéngéa cuénticamolecular para moléculas
distémicas. Moléculas poliatémicas. Resonancia. Orbitales moleculares.
MétOdo de Hickel.
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