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Programa Teoérico
1. Fundamentos de la Mecanica Cuantica. Ecuacién de Schrodinger.

2. Postulados de la mecanica cuantica.

3. Aplicacion de la mecanica cuantica a sistemas sencillos.

4. Conmutacion de operadores.

5. Vibracion y rotacion en mecanica cuantica.

6. Termodinamica estadistica.

7. Introduccion a la espectroscopia. Espectroscopia rotacional y vibracional.
8. El atomo de hidrégeno.

9. Atomos polielectrénicos.

10. Estados cuanticos para atomos polielectronicos y espectroscopia atomica.
11. Estructura electronica molecular.

12. Espectroscopia electronica molecular



Programa de Clases Practicas

. Moléculas diatomicas: orbitales moleculares y vibracion molecular

. Superficies de energia potencial.

. Termoquimica. Calculo tedrico de magnitudes termodinamicas de reaccion

. Teoria de orbitales moleculares de Huckel



Bibliografia
Quimica Fisica Thomas Engel y Philip Reid
Edicion:1a
Publicacién: Pearson, Addison Wesley, 2006
ISBN: 978-84-7829-077-2

Physical Chemistry Peter Atkins y Julio de Paula Atkin’s Physical Chemistry, Charles Trapp, Marshal Cady, Carmen Giunta

Edicion:10? Edicion:10a
Publicacién: Oxford University Press, 2014 Publicacién: Oxford University Press, 2014
ISBN: 978-0-19-969740-3 ISBN: 978-0-19-870800-1

Quimica Fisica Peter Atkins y Julio de Paula
Edicion:8a

Publicacion: Editorial Médica Panamericana, 2006
ISBN: 978-950-06-1248-7

Fisicoquimica , Ira N. Levine
Edicion:4a

Publicacion: McGraw-Hill, 1996
ISBN:84-481-0618-0

Problemas de Quimica Fisica, Joan Bertran Rusca y Javier Nufiez Delgado
Edicion:1a

Publicacién:Delta Publicaciones, 2007

ISBN:84-96477-48-7

Problemas de Espectroscopia Molecular, Luis Carballeira Ocana e Ignacio Pérez Juste
Edition 12.

Publicacién: Netbiblo, 2008

ISBN: 978-84-9745-359-2

Quimica Cuéantica. La Quimica Cuantica en 100 problemas Lorna Elizabeth Bailey Chapman
Maria Dolores Troitifio Nufez

Publicacion: UNED, 2004

ISBN:84-362-1350-5

Quimica Fisica. Problemas de Espectroscopia. Fundamentos, atomos y moléculas diatomicas
Alberto Requena y José Zufiga

Publicacion: Pearson, Prentice Hall, 2007

ISBN: 978-84-8322-367-3



Tema 1.-Fundamentos de la Mecanica Cuantica.
Ecuacion de Schrodinger

1.1.Colapso de las ideas clasicas.
1.1.1. Radiacion del cuerpo negro

1.1.2. Efecto fotoeléctrico

1.1.3. Dualidad onda-particula.

1.2. Espectros atdmicos y modelo de Bohr del atomo de hidrogeno.
1.3. La ecuacion de Schrodinger.

1.4. Operadores, observables, funciones propias y valores propios.

1.5. Operadores y mecanica cuantica.



La Fisica Cuantica se distingue de la Fisica Clasica por 2 propiedades:

e (Cuantizacion

e Dualidad Onda-Particula

La Quimica es una Ciencia Molecular

Comprender el comportamiento macroscopico en términos de

propiedades moleculares precisa de la Quimica Cuantica



Radiacion del Cuerpo Negro

Intensidad espectral del cuerpo negro
idealizado en funcidn de la frecuencia a
distintas temperaturas

(lineas rojas son experimento; linea

marron prediccion clasica)

Spectral density
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Cuerpo negro idealizado
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Efecto Fotoeléctrico
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Potential source
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E = hv Fotén
o (paquete de luz espacialmente localizado)



Difraccion de ondas

Distance
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Dualismo Onda-Particula A

(Louis De Broglie, 1923)

< | S

Experimento de Davisson y Germer (1927): difraccién de electrones por
un cristal de NiO
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15840_ FIGURE 12.5
= Diffraction scan obtained by rotating a
mass spectrometer around a nickel single
3.0 crystal surface on which a collimated He
beam was incident. Each peak corresponds
2.0 to a different diffraction maximum.
Source: Reprinted with permission from “A
1.0+ helium diffraction study of the structure of the
Ni(115) surface.” by D.S. Kaufman et al., from
0.0 I . I L I : | . T The Journal of Chemical Physics, Vol. 86,

0.0 20.0 40.0 60.0 80.0 issue 6. pp. 3682 (1987). Copyright 1987,
Oe American Institute of Physics.



Espectros Atomicos
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spiral trajectory

prediccion clasica

Eioral = Einetic + Epotential = E
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Modelo atémico de Niels Bohr
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°W(x, 1) 1 *W(x,t)

x> v2 ot>

Ecuacion de ondas no dispersiva clasica

Ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo

oW (x, 1) 72 9*W (x, t)
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Ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo

72 d g (x)

- V(x)P(x) = Eg(x)



Operadores, funciones propias y valores propios

VN
Ecuacién de valor propio O(pn — anl’b’n

= Ep,(x)

.’ an " A
La ecuacion de Schrodinger Hl,b (x)
es una ecuacion de valor propio

E,,(x)

f

Las funciones propias de un
operador tienen 2 propiedades <

Completitud f(x) = c,W,(x)* c,W,(x) + c,W,(x) + ...

Ortogonalidad /ﬁ(?«f)t!fj(x) dx = 0 unlessi = j




