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OBJETIVO(S) :
Objetivo Genefal:
Que al final de la UEA el alumno sea capaz de:

Comprender y -aplicar 1los Emétodos de 1la mecédnica cudntica en sistemas de
interés quimico.

CONTENIDO SINTETICO:
Momento angular, espin ,9 antisimetria. Métodos aprox1mados. Teoria de
perturbaciones y método variacional. Atomos pollelectronlcos
Estructura molecular:
Aproximacidén de Born-Oppenheimer. Métodos semiempiricos y ab inito. Teoria de
orbitales moleculares en moléculas diatémicas (LCAO). Moléculas poliatdmicas.
Métodos de Huckel y semiempiricos. Vibracién y rotacidén molecular.
Introduccién a la espectroscopia. Teoria de perturbaciones dependiente del
tiempo, momento y reglas de seleccidn.
Aplicaciones: v
Aplicaciones cualitativas de la teoria de orbitales moleculares. Propiedades
eléctricas 'y magnéticas de moléculas. Reactividad Quimica.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO ENSENANZA-APRENDIZAJE:

Exposicidén oral por pa'rte" del profesor y realizacidén de un proyecto de

aplicacién de 1los conceptos. Se recomienda dedicar una semana a la revisién.J
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de los conceptos relacionados con el sistema de una particula y al menos dos
semanas a las aplicaciones.
b
MODALIDADES DE EVALUACION:
Se sugiere 1la aplicacién de al menos dos evaluaciones escritas ademéds de la
discusién de un proyecto. L
: v ) {
BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDABLE: '
)
1. Atkins P. W., Friedman. R.S., “Molecular Quantum Mechanics”, 3a. ed.,
Oxford 1996.
2. Pilar F. L., “Elementary ‘Quantum Chemistry” 2a. ed., McGraw Hill. D
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