Guia docente 2011/2012

Plan 293 Lic. en Quimica
Asignatura 44219 QUIMICA FISICA I

Grupo 1

El papel esencial que hoy en dia juega la Quimica Cuéntica, en la resolucién cuantitativa de problemas quimicos,
espectroscopicos, bioldgicos, farmacolégicos, ....., es incuestionable.

Como objetivo principal de esta asignatura, se pretende que el alumno asimile los fundamentos basicos, pero
esenciales, de la Quimica Cuantica. De manera que, mediante la aplicacion de los mismos, sea capaz de abordar
sistemas sencillos. Asimismo, del andlisis de la metodologia aplicada a sistemas sencillos, vea con claridad que éstos
constituyen la base del tratamiento de sistemas mucho mas complejos.

Tema 1.- ORIGENES DE LA MECANICA CUANTICA

Introduccion.- Radiacién del cuerpo negro. Hipétesis de Planck.- Efecto fotoeléctrico.- Capacidades calorificas.-
Espectros atébmicos.- Experimentos de Franck-Hertz y Stern-Gerlach.- Principio de De Broglie: efecto Compton y
difraccion de electrones.

Tema 2.- FUNDAMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA

Postulados de la Mecanica Cuantica. Operadores hermiticos. La ecuacién de ondas de Schrédinger. Ortogonalidad de
las funciones de onda.- Interpretacion fisica de la funcién de onda.- Conmutacién de operadores. Funciones propias
simultaneas.- Principio de indeterminacién de Heisenberg.- Estados estacionarios.

Tema 3.- SOLUCION EXACTA: DINAMICA DE LA TRASLACION

La particula libre.- Particula en una caja monodimensional: examen de las soluciones.- Particula en una caja
tridimensional: estados degenerados.- Método del electron libre.- Barreras de potencial finito y efecto tunel.- Oscilador
armonico. Tratamientos clasico y mecanocuantico. La molécula diatdmica como oscilador armoénico
monodimensional.

Tema 4.- SOLUCION EXACTA: DINAMICA DE LA ROTACION

Particula en una circunferencia a potencial constante.- Particula en una superficie esférica: armdénicos esféricos.-
Momento angular: relaciones de conmutacion.- La molécula diatdmica como rotor rigido de dos particulas.

Tema 5.- EL ATOMO DE HIDROGENO.

Movimiento en un campo de fuerzas centrales. Solucién de la ecuacion de Schrédinger para el atomo de hidrégeno.-
Niveles de energia del &tomo de hidrégeno.- Funciones de onda: orbitales.- Atomos hidrogenoides.- Momento angular
orbital en el atomo de hidrégeno.- Spin electronico. Postulados de los operadores de spin.- Sistema de unidades
atémico.

Tema 6.- METODOS APROXIMADOS

Introduccion.- Método de perturbaciones independiente del tiempo.- Principio de variaciones de Rayleigh-Ritz:
métodos lineal y no lineal de variaciones.

Tema 7.- ATOMOS POLIELECTRONICOS

Particulas indiscernibles: principio de exclusion de Pauli.- Atomos de helio y de litio.- Determinantes de Slater.-
Método de campo autoconsistente de Hartree-Fock.- Correlacion electronica.

Tema 8.- ESPECTROS ATOMICOS

Momento angular en atomos polielectrénicos: interaccion spin-6rbita.- Aproximacién LS vy jj. Términos, niveles y
estados.- Espectros atomicos: reglas de seleccion.- Efectos Stark, Zeeman y Paschen-Back.

Tema 9.- INTRODUCCION AL TRATAMIENTO MECANOCUANTICO DE MOLECULAS

Hamiltoniano molecular. Separacion de los movimientos electrénicos y nucleares: aproximacion de Born-
Oppenheimer.- La molécula-ién de hidrogeno.- Separabilidad de los movimientos nucleares. Estados de rotacion y
vibracion.

Tema 10.- ESTRUCTURA ELECTRONICA DE MOLECULAS DIATOMICAS

Teoria de Orbitales Moleculares (MO).- Aproximacion de la Combinacion Lineal de Orbitales Atdmicos (LCAO MO): El
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ibn-molécula de Hidrégeno.- Moléculas diatdmicas homonucleares: Consideraciones de simetria.- Moléculas

diatomicas, heteronucleares.- Teoria del Enlace de Valencia (VB): La molécula de hidrégeno.- Estudio comparativo
MOy VB.

Examen escrito.

* ATKINS, P.W., "Fisicoquimica", Omega, Barcelona (1999)

* LEVINE, I.N.,"Fisicoquimica", McGraw-Hill, Madrid (1996)

* LEVINE, I.N., "Quimica Cuéantica", Pearson, Madrid (2001)

* DIAZ PENA, M. y ROIG MUNTANER, A., "Quimica Fisica",
Alhambra, Madrid (1989)

* J. Bertrdn Rusca y co-autores, "Quimica Cuantica:
Fundamentos y Aplicaciones Computacionales), Edit.
Sintesis (2000).

* O Mé Romero y M. Yafiez, "Enlace Quimico y Estructura
Molecular", Edit. J.M. Bosch, Barcelona (2000).

* P.W. ATKINS, "Quanta: A Handbook of Concepts", 22 Edic.
Oxford University Press (1991)
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