Facultad de Ciencias Naturales, Exactas y de la Educacion

Departamento de Quimica

del Cauca
Tipo de actividad: Asignatura(QCA352) Créditos: 4
Nombre: Quimica Cuantica. Intensidad Horaria: 4 Horas semanales.
Requisitos: QCA351, FIS212 Correquisitos:

Introduccion

Este curso busca que los estudiantes quimicos comprendan los fendmenos moleculares desde € punto de vista
microscopico con las herramientas tedricas que dan la mecénica estadistica y la quimica fisica y mejoren su
comprension del mundo real en € cual viven y un mejor entendimiento de la ciencia quimicay su relacién con otras
ramas del conocimiento.

Objetivo General

» Comprender y mangjar los conceptos de la quimica cuéntica a traveés de la Ecuacién de Schrodinger y su
perfeccionamiento con las ecuaciones de Hartree Fock y |os métodos de aproximacion.

Contenido

1. UNIDAD I.

» Quimica Cuantica: Caracteristicas del Comportamiento de las Microparticulas y Métodos Para las Descripcién de
sus Estados.

* Los origenes de la teoria Cuantica.

* Laradiacion del cuerpo negro.

* El efecto fotoel éctrico.

» Las capacidades calorificas de | os sdlidos.

* Espectros atdbmicosy moleculares.

* El modelo de Borh.

* Lahipétesis de De Broglie.

» El principio de Incertidumbre de Heisenberg.

* Lafuncion de onda

» Laecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo e independiente del tiempo.

* Lainterpretacion probabilistica de lafuncion de onda.
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* Aplicacion: particulas en un pozo cuadrado infinito unidimensional.

* Operadores. Vaores promedio e incertidumbres de posicién y momentum.
2. UNIDAD II.

* Principios De Mecénica Cuéntica Formal.

* Los postulados de la mecanica cuantica.

* Operadores herméticos. Conjuntos ortonormales.

» Conmutacion y el Principio de Incertidumbre.

* Sistemas simples unidimensionales. Particula en un pozo cuadrado finito - tunelamiento.
* El oscilador armonico. Barrera de Potencial. Reflexién, transmision y resonancias.
* Momentum angular.

« El rotor rigido.

« El &omo de hidrégeno. Orbitales atémicos.

* El efecto Stark y el efecto Zeeman.

3. UNIDAD IlI.

* Estructuray Espectros Atomicos.

* Unidades Atdmicas. El Espin electrénico.

* El &omo de Helio.

* El Principio de Exclusion de Pauli.

« El método de Hartree-Fock. Atomos complejos.

» Latabla periddica. Acoplamiento de momento angulares.

» Términos atdmicosy reglas de seleccion.

 Apantallamiento y Penetracion.

4. UNIDAD 1V.

» Métodos de Calculo de las Capas Electrénicas y Niveles de Energia de las Mol éculas.
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» Método de enlace de valencia.

* Laaproximacion de Born — Oppenheimer.
 Lamolécula de hidrogeno ionizada.

* Orbitales moleculares. Representacion CLOA de orbitales moleculares.
* El método de Hartree-Fock para moléculas.

» Moléculas diatdmicas.

» Moléculas poliatémicas.

* Solidos.

5.UNIDAD V.

» LaQuimica Cuanticay La Espectroscopia Molecular.
* Técnicas Experimentales.

* Intensidades espectrales.

* Perfiles.

* Espectroscopia Rotacional —Vibracional.

* El principio de Frank-Condon.

* Tipos de transiciones.

* Tipos de decaimiento.

o Lé&seres.

* Espectroscopia Foto electronica.
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