Curso de Fisicoquimica IV

Profesor: Jorge Garza. Oficina: AT-248
Horario: Lunes 12:00-14:00 (C107), Miércoles 12:00-14:00 (C117)
Asesoria: Viernes de 14 a 16 hrs.

1. Teoria cudntica: Introduccidn y principios

a) Los origenes de la mecanica cudntica.
b) La dinamica de sistemas microscopicos.
¢) Los principios de la mecdnica cuéntica.

2. Teoria cuantica: Técnicas y aplicaciones.

a) Movimiento translacional.
b) Movimiento vibracional.
¢) Movimiento rotacional.

3. Estructura de atomos hidrogenoides.

4. Métodos aproximados

a) El método variacional

1) Principio variacional.
2) Combinacién lineal de funciones.

b) Teoria de perturbaciones.

5. Espin y principio de exclusién de Pauli.
6. La aproximacion de Born-Oppenheimer.

7. El método de Hartree-Fock

a) Ecuaciones de Hartree-Fock-Roothaan.
b) Funciones de base.

8. Métodos para el célculo de estructura electronica en dtomos y moléculas.

a) Método de Hartree-Fock.
b) Correlacion electrénica.

9. Propiedades moleculares.

a) Geometrias ptimas.
b) Frecuencias vibracionales.
¢) Energias de reaccion.

Libro de texto:

Atkins, P. W. y De Paula, J., Atkins Physical Chemistry, 8* Edicion, W. H. Freeman, 2006.
Evaluacion : Examenes (50 %), tareas y participacion (50 %)

Calificacion : 0-5.9, NA. 6-7.3, S. 7.4-8.6, B. 8.7-10.0, MB.



