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Antecedentes:
Pre-requisitos: Algebra Lineal
Co-requisitos: Ecuaciones diferenciales ordinarias

2. DESCRIPCION
Objetivo General:

Discutir los principios basicos de la mecanica cuantica y su aplicacion a los problemas de la quimica que le
permitan al estudiante realizar calculos de las propiedades termodindmicas de los gases; calcular y entender las
propiedades moleculares como longitudes de enlace, angulos de enlace, momentos dipolares, barreras de
rotacion interna, diferencias de energia entre isobmeros conformacionales, entre otras; a través de la
interpretacion de espectros moleculares.

En este curso se pretende también que el estudiante utilice los principios de la mecénica cuantica para describir
la estructura electronica de un atomo, lo que le permitiré entender las estructuras y reacciones entre los atomos
y moléculas. Podra utilizar un método mecanocuantico aproximado de la teorfa del campo ligando y asi
predecir y explicar las propiedades de los iones complejos de los metales de transicion.

Contenido tematico

1. Introduccion de principios de la mecanica cuantica
1.1 Planck: Radiacion de cuerpo negro
1.2 Eistein: Efecto fotoeléctrico
1.3 De Broglie: Dualidad particula-onda
1.4 Schrodinger: La ecuacion de onda
1.5 Born: Interpretacion de la funcién de onda
1.7 Heisemberg: Principio de incertidumbre
2. Técnicas y aplicaciones elementales
2.1 Operadores y observables
2.1.1 Propiedades de los operadores
2.1.2 Postulados de la mecanica cuantica
2.1.3 Principio de correspondencia
2.1.4 Formulacion de Hamiltonianos
2.1 Movimiento traslacional
2.1.1 Particula en una caja unidimensional
2.1.2 La particula en una caja tridimensional: degeneracién
2.1.3 Efecto de las condiciones de frontera
2.1.4 Barrera de potencial: Efecto tinel
2.2 Movimiento vibracional
2.2.1 El oscilador arménico
2.2.2 Niveles de energia
2.2.3 Funciones de onda
2.3 Movimiento Rotacional




2.3.1 Rotacién en dos dimensiones
2.3.2 Rotacion de tres dimensiones

3. Estructura electréonica de los atomos
3.1 Estructura y espectros del atomo de hidrégeno
3.1.1 Estructura de los 4tomos hidrogenoides
3.1.2 Orbitales atdmicos y sus energias
3.2 Estructuras de atomos con varios electrones
3.2.1 La aproximacién de Born-Oppenheimer
3.2.2 El 4&tomo de helio: Correlacion electronica
3.2.3 Principios de antisimetria y de Pauli
3.2.4 Penetracion y apantallamiento
3.2.5 Regla de Hund
3.2.6 El principio Auf-bau
3.3 Espectros de atomos complejos
3.3.1 Spin: Multiplicidad
3.3.2 Relatividad: Acoplamiento espin-orbital
3.3.3 Campo eléctricos: Efecto Stark
3.3.4 Campo magnético: Efecto Zeeman

4. Métodos de estructura electréonica molecular

4.1 Métodos variacionales

4.1.1 Principio variacional

4.1.2 Método de Hiickel

4.1.3 Método de Hartree-Fock

4.1.4 Métodos multiconfiguracionales

4.2 Teoria de perturbaciones
4.2.1 Método RSPT
4.2.2 Particion de Moller-Plesset
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