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Para obtener la regularización se requiere aprobar tres parciales.

OBJETIVOS: Conocer y utilizar los principios básicos de la química cuántica. Comprender los fundamentos teóricos de la unión química. Comprender los fundamentos físicos de la espectroscopía molecular y  su aplicación a los  procesos  físico-químicos  en  los  que  intervienen estados excitados.

Conceptos previos necesarios: Algebra vectorial y Coordenadas esféricas. Sistema de Coordenadas. Momento lineal, Energía cinética, Energía potencial. Coordenadas internas de un sistema de partículas. Hipótesis de De Broglie. Ondas de materia. Principio de incertidumbre de Heisemberg. El operador Hamiltoniano, autofunciones y autovalores. Definición de los operadores mecano-cuánticos. Autovalores, autofunciones y conmutabilidad de operadores. Valor medio de un observable. Ortogonalidad de las funciones de onda. La partícula en una caja. Momento Angular (L). Funciónes angulares (armónicos esféricos) y números cuánticos l y m. Momento angular orbital. Significado de los números cuánticos l y m. El oscilador armónico unidimensional.
(Nota: Estos temas forman parte del contenido de Fisicoquímica I - 2015)

PROGRAMA ANALÍTICO 

1-Átomos Hidrogenoides. Ecuación de Schrödinger para el sistema electrón-núcleo. Energía potencial de origen electrostático. Resolución de la ecuación de Schrödinger para átomos hidrogenoides. Separación de las funciones radiales y angulares. Función radial,  número  cuántico principal. Representación gráfica de las funciones radiales. Número de nodos. Niveles de energía y su degeneración. Funciones de onda completas del átomo de hidrógeno. Concepto de orbital. Distintas representaciones gráficas de orbitales. Aplicación del método Montecarlo para la representación de orbitales.
2- Métodos aproximados para la resolución de la ecuación de Schrödinger. Sistemas de tres partículas interactuantes. El teorema variacional. Funciones de prueba variacionales con parámetros ajustables. Funciones variacionales lineales. El determinante secular. Teoría de las perturbaciones. Estados no degenerados. Estados degenerados. El principio de indistinguibilidad. Efecto de una perturbación sobre los estados degenerados. Método general para encontrar las funciones de orden cero de estados multi-degenerados. El método del campo autoconsistente de Hartree-Focks. Simplificación de la resolución del Hamiltoniano de dos partículas al problema de una partícula en un campo de energía potencial fijo. El método iterativo y la búsqueda de autoconsistencia. HF-SCF variante de Roothann.

3-Átomos polielectrónicos. El átomo de Helio: estado fundamental. Tratamiento variacional. Tratamiento perturbacional. Tratamiento según el método del campo autoconsistente Hartree-Fock (HF-SCF) en la variante de Roothann. Estados excitados del átomo de Helio.Tratamiento variacional. Obtención de las funciones de onda de orden cero correctas. Correcciones de primer orden a la energía de los estados excitados. Diagrama de correlación para el átomo de Helio. Principio de exclusión de Pauli. Multiplicidad de los estados del átomo de He. El determinante de Slater. El átomo de Litio. Especies de capa cerrada, capa abierta y multiplicidad de estados. Regla de Hund. El acoplamiento spin-orbita. Bases atómicas. El Hamiltoniano atómico completo. Cálculos Ab-Initio. Bases en el cálculo de orbitales atómicos en el método HF-SCF. Orbitales tipo Slater (STO). Funciones tipo Gaussianas (GTF). Desarrollos de STO como sumas de GTO optimizados. Correlación electrónica e interacción de configuraciones (CI). Energía de los OA en átomos polielectrónicos. 
4- Orbitales moleculares. Enlace químico. La aproximación de Born-Oppenheimer. La molécula de H2+. Métodos aproximados para calcular orbitales moleculares. CLOA: Combinación Lineal de Orbitales Atómicos. Estado fundamental de H2+. Tratamiento variacional. Estados excitados de H2+. Solución de la función de onda nuclear. Tratamiento de SCF-HF para moléculas. El tratamiento restringido (RHF). Configuraciones Electrónicas y Multiplicidad de los OM. Interacción de Configuraciones (CI). Moléculas biatómicas homonucleares. Orbitales enlazantes, anti-enlazantes y no-enlazantes. Moléculas diatómicas homonucleares. Orden de unión. Variaciones en distancia y energía de unión. Uniones dobles y triples. Moléculas biatómicas heteronucleares. Tratamiento General para Moleculas Poliatómicas. Propiedades Moleculares. Orbitales Localizados o NBO (Natural Bonding Orbitals). Densidad de probabilidad electrónica. Momento bipolar. Métodos de cálculos semiempíricos.  El método de Hückel. PPP y otros métodos semiempíricos. Teoría del funcional de densidad (DFT) Funciones y Funcionales. Energía molecular y su funcional de la densidad. Los teoremas de Hohenberg y Kohn. Funcionales híbridos. Introducción a Dinámica Molecular. Ecuaciones de Movimiento. Campos de Fuerza. Procedimiento de un experimento computacional de Dinámica Molecular. Cálculo de Propiedades Termodinámicas, Estructurales y Dinámicas. 
Fundamentos de espectroscopía. Ecuación de Schroedinger dependiente del tiempo. Teoría de Perturbaciones dependiente del tiempo. Tratamiento General. Interacción de la radiación electromagnética con partículas cargadas. Relación entre la absorbancia y el momento de transición: Ley de Lambert-Beer. Transición entre estados. Reglas de transición. Factor de Franck-Condon. Factor de Spin Electrónico. Diagrama de Jablonskii
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