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QUIMICA CUANTICA

Introduccidn.,
Concepto y significado de la Quimica Cudntica.- Método meca-
nocuantico. ! '

Base experimental de la teoria cudntica.

Efecto fotoelé@ctrico.~ Espectros atémicos.- HipStesis de Bro
flie.- Principio de Indeterminacidn,

Postulados bdsicos de la Meca@nica Cudntica.

Funcién de onda.- Operadores.- Valores propios.

Aplicacion a algunos casos sencillos.
Particula en una caja.- Rotor rigido.- Oscilador armdnico.

Estudio del Atomo de hidrdgeno,
Funcidén radial y esférica.- Impulso angular orbital.- Spin del
electrdn.- Impulso angular total.-

Métodos aproximados para resolver la ecuacién de Schrodinger.
Teoria de Perturbaciones.- Teoria de variaciones.

Aproximacidn de Born Oppenheiner.

Niveles de rotacidn.- Niveles de vibracidn.

Moleculas y enlaces.

Mol&cula ién hidrdgeno.~ Mol&cula de hidrdgeno.- Estados exci-
tados.

Hibridacidn de orbitales,
Principio de hibridacidn.- Diferentes tipos.- Aplicacidn de la
teoria de grupos para obtener los hibridos tetraé&dricos.

Aproximaciones cuantitativas del método OM.
Aproximacidon CLOA.- Aproximacidn CAC.- forma del operador de
Hamilton.

Integrales moleculares.
Diferentes tipos.~ M&todos de integracidén.- Tablas de integra-
les moleculares.

Estructura electrdnica de sistemas conjugados.
Teoria CLOA-OM para hidrocarburos conjugados.- Estudio del buta
dieno y benceno.-

Sistemas aromaticos heterociclicos y substituidos.
Efecto inductivo.- Efecto mesdmero.-

Espectroscopia de rotacién y vibracidn,
Espectros de pura rotacidn.- Espectroscopia de rotacidn vibra-
cidn.~ Anarmonicidad.- Espectros Raman.

Espectros electrdnicos.

Principios de Frank-Condon.- Reglas de seleccidén.- Aplicaciones.

Espectros de resonancia.
Resonancia magnética nuclear.- Resonancia de spin electrfnico.
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