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DESCRIPCION / OBJETIVOS

Se trata de un curso de Quimica Cudntica de nivel intermedio, donde se introducen de manera fundamentada
las formas atomicas y moleculares de la energia. Utilizan como herramientas mateméticas el calculo
diferencial e integral, andlisis vectorial y anélisis complejo.
El objetivo es introducir al alumno en el tratamiento mecanocuéntico de los objetos especificos que pertenecen
a la ciencia quimica. Como es usual en los textos dirigidos a estudiantes de quimica, el método de presentacion
es axiomdtico deductivo. El curso se divide en dos partes una primera y fundamental que involucra a los temas
1 2 y 3 y una scgunda de aplicacion a los problemas fisicos de interés para quimicos.

PROGRAMA SINTETICO

Los formalismos de Newton, Lagrange y Hamilton de la mecénica clasica. Espectros atomicos. Efecto
fotoeléctrico. La radiacion del cuerpo negro. Atomo de Hidrogeno seglin el modelo de Bohr. Postulados de la
mecénica cuantica. Métodos de Perturbacion y Variacion. Aplicacion en problemas de interés quimico: rotor
rigido, oscilador arménico. Especroscopia. Reglas de seleccion. El 4tomo de Hidrogeno y Helio. Molécula-ion

y molécula de Hidrogeno. Método de Hiickel Simple.
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TEMA 1. Mecanica clasica: Formulacién de Newton, Lagrange y Hamilton. La variacion contim'{a de la
energia y la medicion simultanea de diferentes variables dinamicas. Coordenadas Internas y el movimiento de
centro de masa. Masa reducida. i =
TEMA 2. Fundamentos: Espectros atomicos. Constante de Rydberg. Efecto fotoeléctrico. Radiacién del
cuerpo negro, tratamientos de Rayleigh —Jeans y de Planck. )

TEMA 3. Mecénica Cuéntica: Atomo de Bohr: la primera unificacion de los resultados experimentales
preexistentes. Hipétesis de De Broglie: Onda asociada al movimiento de una particula. Postulados. de la
Mecénica Cuantica. Operadores lineales y hermitianos. Teoremas de funciones ftiles en mecanica cuantica. La
formulacién de Schrodinger. Ecuacion de onda: autofunciones y autovalores. Valores promedios. Estados
estacionarios. Ppio. de incertidumbre de Heisenberg.
TEMA 4. Aplicacién de los postulados: Aplicacién de los postulados al problema de la particula en una caja
en una, dos y tres dimensiones. Ortogonalidad y normalizacién de las autofunciones. Degeneracion.
Aplicacién de los conceptos a moléculas conjugadas lineares y planas. Teoria de perturbacion para sistemas no
degenerados. La particula en una caja de potencial con fondos no planos.
TEMA 5. Espectroscopia rotacional y vibracional y espectroscopia Raman: Rotacion de moléculas: Modelo
del rotor rigido. Hamiltoniano del sistema en coordenadas esféricas. Autofunciones: polinomios asociados de
Legendre. Espectros rotacionales puros. Intensidad y Reglas de seleccion. Momento angular. El oscilador
armonico y la vibracién de moléculas diatomicas. Hamiltoniano del sistema. Autofunciones: los polinomios
de Hermite. Espectroscopia de rotacion-vibracion. Ramas del espectro: P, Q y R. Correcciones a la
anarmonicidad. Funcién de Morse. Energia de disociacion y la constante de anarmonicidad. El uso de la teoria
de perturbacién para el calculo de la anarmonicidad. Otras correcciones. Espectroscopia de rotacién-vibracion
en moléculas poliatomicas. Espectroscopia Raman. Lineas Stokes y anti-Stokes en rotores lincales.
TEMA 6. Estructura electronica de los atomos: Atomo de Hidrogeno e hidrogenoides. Separacién de
variables. Funciones angulares y radiales. Unidades atomicas. Hamiltoniano y autofunciones en unidades
atémicas. Espectro del 4tomo de Hidrogeno: reglas de seleccién. El atomo de Helio. Solucion del problema de
la interaccion entre los electrones en diferentes grados de aproximacion: usando la teoria de perturbacion y el
método variacional. Spin electronico. El principio de Pauli. Simetria de las autofunciones. Determinante de
Slater. Tratamiento de dtomos polielectronicos.

TEMA- 1. Moléculas y el enlace quimico: La molécula ion de Hidroégeno. Coordenadas confocales elipticas.
Aproxm?acnén de Born-Oppenh‘eimer. El método CLOA: Ecuaciones y determinantes seculares. Integrales de
sola}')amlento,.culémbica y de mterf:ambio. Molécula de Hidrégeno. Mejoras a la funcién de onda para la
molécula de hidrégeno. Moléculas diatomicas y poliatdmicas. Enlaces localizados, orbitales hibridos.

TEM/} .8. Espectroscopia n'lo.lecular, fotoquimica, fluorescencia, fosforescencia y liseres. Transiciones
clec_tromcas. Espectro Flectromco de m?léculas diatomicas y poliatomicas. El decaimiento de los estados
excitados: Fluorescencia y fosforescencia. Procesos fotoquimicos. Disociacion y predisociacién. Procesos

fot?qulfrxicos secupdarnos. Laseres: Laseres de 3 y 4 niveles. Tipos de laseres, caracteristicas de la radiacion y
aplicaciones quimicas.
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TEMA © Estucrura clectrdnica de sistemas conjugados: El método CLOA-OM para moléculas de
Nidrocarhuros con enlaces conjugados. El método de Hiickel simple. El etileno v butadieno. Uso de
propiodades de simetria. Céleulos pricticos sobre moléculas.

PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS. Problemas tedrico / pricticos de cada uno de los temas amba
mdicados.

METODOLOGIA DE LA ENSERANZA. Clases explicativas a cargo del profesor. Clases de problemas
mreractivas con docentes auxiliares. (JTP)

FORMA DE EVALUACION.

Cursada: Dos parciales escritos de teoria y problemas durante el cuatrimestre.

Anrohado: El alumno podra optar por rendir exdmenes de promocidn ({inicamente durante el cursado de la
materia) o solo los parciales de cursado citados, con un examen final. En todos los casos de trata de examenes
escritos de teoria v problemas.

BISLIOGRAFIA BASICA
- Bailey Chapman, L. E., Troitifio Nuiiez, M. D. “Quimica cudntica: la quimica cudntica en 100 problemas™
Universidad Nacional de Educacion a Distancia. 2013,

-Hanna, M. “Quantum Mechanics in Chemistry™. Benjamin. 3ra. edicion. 1982.

- Blinder. S. M. “Introduction to quantum mechanics™, Academic Press. 2020.

- Almeida. R. “La mecinica cudntica v la descripeidn del enlace quimico™ Universidad de los Andes. 2009.
-Pauling. L. and Wilsen, E. B. “Introduction to quantum mechanics with applications to chemistry”. Courier
Corporation. 2012

-Ratner. M.A and Schatz, G.C. “Introduction to Quantum Mechanics in Chemistry™, Prentice Hall. 2001.
-Levine, Ira: “Quimica Cudntica™. Limusa-Willey, 5ta. Edicién. 2001

PROFESORA ANO PROFESORI/A
RESPONSABLE RESPONSABLE
(firmg aclarada) (firma aclarada)

2021 Gustavo-X Appiananest

VISADO
COORDINADORA SECRETARIOA DIRECTORA-
EA ACADEMICOA D ECANO/A
% — S 0 ol
. - ~¢l ROSS WA
r@‘il&ﬁ!@ 1. 6dd D -&——1” ACEMICO UQ&;B&W&;&\
FECHA: co A ToTIY
FECHA: / ppetoRCHAT

Scanned with CamScanner



