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1. IDENTIFICACION DE LA ASIGNATURA:

CODIGO ASIGNATURA:

NOMBRE: QUIMICA CUANTICA SEMESTRE: V 3261

INTENSIDAD HORARIA: 3

T CICLO: PROFESIONALIZACION

NO DE CREDITOS: 3

PRERREQUISITOS: 8848 ESTRUCTURA ATOMICA
118 CALCULO Il
6740 FISICA 1l
109 ALGEBRA LINEAL

TIPO: TEORICO (X)

2. DESCRIPCION DE LA ASIGNATURA:

La fisicoquimica establece los principios que gobiernan el comportamiento de los sistemas quimicos
tanto a nivel macroscépico como a nivel microscopico. Para ello hace uso de las herramientas
matematicas requeridas y de algunas aproximaciones fisicas relevantes. A diferencia del curso de
Fisicoquimica | y gran parte del curso de Fisicoquimica Il en donde se estudian procesos de interés
guimico a nivel macroscépico, en los cursos de Estructura Atdmica y Quimica Cuantica se aborda la
descripcion de atomos y moléculas a nivel microscépico usando la teoria cuantica.

Haciendo uso del formalismo matematico abordado en el curso de Estructura Atdbmica en donde se
trataron sistemas atémicos, en el curso de Quimica Cuantica se aplica dicho formalismo al tratamiento
de sistemas moleculares. Aparte del tratamiento de la estructura electrénica de sistemas moleculares,
también se abordard el problema de la simetria molecular haciendo uso de la teoria de grupos.
Finalmente se abordara de manera introductoria la descripcion tedrica de la espectroscopia atomica y
molecular.

3. OBJETIVOS:

Objetivo General:
Entender las leyes que gobiernan el comportamiento de sistemas moleculares y derivar resultados que
permitan el entendimiento del comportamiento de sistemas quimicos.

Objetivos Especificos:

e Aplicar el formalismo de la mecéanica cuantica a sistemas moleculares.

e Hacer uso del concepto del orbital atbmico para describir orbitales moleculares.

e Entender las aproximaciones fisicas que deben realizarse al tratar la estructura electronica
molecular.

e Para una molécula dada, deducir el grupo de simetria al cual pertenece y la tabla de caracteres
asociada a dicho grupo.

e Entender el origen microscopico de las diversas sefiales que se observan experimentalmente al
hacer espectroscopia.
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4. CONTENIDO PROGRAMATICO:

1. ROTACIONES MOLECULARES. Repaso del Rotaciones

moleculares

rotor rigido de dos particulas;

. EL OSCILADOR ARMONICO Y VIBRACIONES MOLECULARES. Descripcion clasica; El
oscilador arménico unidimensional; Vibraciéon de moléculas; Modos normales

. ESTRUCTURA ELECTRONICA MOLECULAR. La aproximacion de Born-Oppenheimer; El ion de
la molécula de hidrégeno; ElI método del campo autoconsistente para moléculas; Interaccion de
configuraciones

. TEOREMAS DEL VIRIAL Y DE HELLMANN-FEYNMAN. Teorema del virial; Teorema de
Hellmann-Feynman; Teorema electrostéatico

. TRATAMIENTOS APROXIMADOS PARA SISTEMAS MOLECULARES. Teoria del
Molecular; Teoria del Enlace de Valencia; Método de Hiickel

Orbital

. TEORIA DE GRUPOS Y SIMETRIA MOLECULAR. Definiciones y teoremas de la teoria de
grupos; Simetria molecular y grupos de simetria; Representaciones de los grupos; Teoria de
Grupos y teoria cuantica; Combinaciones lineales adaptadas a la simetria

. INTRODUCCION A LA ESPECTROSCOPIA. Radiacion electromagnética; Interaccion de la
radiacion con la materia; Forma y anchura de las lineas espectrales; Espectroscopia electrénica;
Resonancia magnética nuclear

5. INTENSIDAD HORARIA:

INTENSIDAD SEMESTRAL HORARIA POR ESTRATEGIAS PEDAGOGICAS

HORAS DE TRABAJO INDEPENDIENTE

HORAS CON ACOMPANAMIENTO DOCENTE DEL ESTUDIANTE

- Preparacion .
. . *Actividades ., P Informes de Actividades
Teoria Laboratorio . Evaluacion de . .
complementarias EXAMEnes laboratorio. | complementarias

TOTAL CON ACOMPANAMIENTO: 54

TOTAL TRABAJO INDEPENDIENTE: 81

* Actividades Complementarias: Talleres, consultas, exposiciones, quices, seminarios, preparacion de
practicas de laboratorio, tabulacion y andlisis de resultados, etc.

6. COMPETENCIAS:
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Al finalizar el curso, el estudiante estara en la capacidad de:

o Aplicar el formalismo de la mecanica cuantica a sistemas moleculares para predecir sus
propiedades.

e Aplicar las aproximaciones necesarias para resolver problemas de quimica cuéntica molecular
y reconocer las consecuencias fisicas de los resultados obtenidos.

e Usar el concepto de orbital atdbmico como punto de partida para la descripcion de orbitales
moleculares.

e Predecir el grupo de simetria al cual pertenece una molécula.

¢ Usar modelos simples que permitan entender el comportamiento espectroscépico molecular.

e Predecir transiciones permitidas a partir de las propiedades de simetria de una molécula.

7. CRITERIOS DE EVALUACION:

Teniendo en cuenta los objetivos planteados en la asignatura y conforme con lo establecido en el
Estatuto Estudiantil de la Universidad de Narifio; se concertara la evaluacion académica en sus
aspectos fundamentales con los estudiantes y se registrara en el programa de la asignatura el primer
dia de clases.
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