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1. IDENTIFICACION
Nombre de la Asignatura Caddigo Area
Quimica cuantica 7806051 Profesionaliza-
cién
Naturaleza No de TP TD TI
Tedrica Créditos 80 0 64
3
Semestre Duracién | Habilitable | Homologable Validable
VI 144 Si Si Si

PRE-REQUISITO: Ninguno

Se recomienda que antes de ver esta materia el estudiante haya visto todas las
asignaturas de mateméticas, estadistica y fisica del area bésica, y el curso de
atomos, moléculas y enlaces

2. JUSTIFICACION

La formacién del Quimico, considerando las diferentes ramas de estudio de la
quimica debe estar orientada a generar una serie de capacidades
académicas enmarcadas dentro de cada una de ellas.

En esta asignatura se pretende proporcionar los fundamentos necesarios
para comprender la intrincada naturaleza del atomo, para poder visualizar el
contexto bajo el cual nacid la teoria cuantica y para relacionar las teorias y
modelos estudiados con los fendmenos quimicos que se observan en la
naturaleza.

3. COMPETENCIAS

3.1 Competencia General

v Interpretar el comportamiento micro y macroscopico de los sistemas
guimicos mediante el uso de teorias y modelos matematicos, fisicos y
guimicos para explicar y predecir sus propiedades.

3.2 Competencias Especificas

v Comprender y describir los fendbmenos que dieron lugar al nacimiento
de la mecénica cuantica.

v Entender cdmo se resuelve la ecuacion de Schrodinger para diferentes
sistemas.

4. OBJETIVO

Que el alumno sea capaz de comprender los conceptos béasicos de la
mecanica cuantica y aplicarlos en la descripcién de atomos y moléculas.

5. CONTENIDO TEMATICO Y ANALISIS DE CREDITOS

UNIDAD I: Nacimiento de la teoria cuantica
e Repaso de algunos conceptos matematicos y fisicos (derivada,
integral, nimeros complejos, probabilidad, fuerza electrostatica, fuerza
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magnética, energia cinética y potencial, potencial electrostatico,
analisis dimensional)

Radiacion del cuerpo negro y la ecuacion de Planck

El efecto fotoeléctrico

El espectro de emision y absorcion del atomo de hidrogeno

La férmula de Rydberg

El modelo de Bohr

La hipétesis de de Broglie y la observacion de ondas de materia
El principio de incertidumbre de Heisenberg

UNIDAD II: Postulados de la teoria cuantica

Primer postulado

Segundo postulado

Tercer postulado

Cuarto postulado

Funciones, Funcionales y Operadores (propiedades)

UNIDAD III: Sistemas modelo

Particula en una caja unidimensional (Descripcion, Planteamiento,
Solucién, funcion de onda, densidad de probabilidad, niveles
energeéticos, espectro de lineas, valor esperado de operadores,
relacion de incertidumbre)

Movimiento traslacional: Particula en una caja tridimensional

Dos y mas particulas en una caja

Movimiento rotacional: Rotor rigido cuantico

Movimiento vibracional: Oscilador armoénico cuantico

UNIDAD IV: El a&tomo de hidrégeno

Descripcion del sistema y planteamiento del problema

La solucién al problema (funcién de onda, densidad de probabilidad,
niveles energéticos, espectro de lineas, valor esperado de operadores)
Los orbitales: parte radial y parte angular

UNIDAD V: El espin electronico

El experimento de Stern y Gerlach

Estados y Operadores de espin

Bosones y fermiones

El espin electrénico y el principio de antisimetria

UNIDAD VI: Atomos polielectronicos

El sistema Helio: aproximacion del electron libre

Atomos polielectronicos con el método del electrdn libre (formulacion
general)

Teorema variacional y métodos variacionales
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e Funciones Polielectréonicas Antisimétricas
e El método de Hartree-Fock

UNIDAD VII: Moléculas
e La Aproximacion de Born Oppenheimer
e La Ecuacion Electronica Molecular
e El cation molecular de hidrogeno
e Orbitales enlazantes y antienlazantes
e Superficies de energia potencial y funciones de onda nuclear

UNIDAD VIII: Introduccion a la quimica cuantica computacional
e Calculo de punto sencillo
e Optimizacion de geometria
e Orbitales moleculares para moléculas diatobmicas
e Célculo del cambio de energia de una reaccion

TEMAS TP |TD | TI
UNIDAD 1 5 0 |4
UNIDAD 2 5 0 |4
UNIDAD 3 15 [0 |12
UNIDAD 4 15 |0 |12
UNIDAD 5 5 0 |4
UNIDAD 6 15 |0 |12
UNIDAD 7 10 (0 |8
UNIDAD 8 10 (0 |8
TOTAL DE HORAS DEL CURSO (80 |0 |64
TOTAL CREDITOS: 3

6. Estrategias Metodoldgicas

Trabajo presencial:

El contenido de la asignatura sera presentado a manera de exposicion por
parte del docente y contara con la participacion activa de los estudiantes en
clase.

Trabajo dirigido:

El contenido de la asignatura sera reforzado con analisis de documentos y
ejercicios que permiten una mejor comprension de los temas.

Trabajo independiente:
Continuamente se estaran asignando lecturas y ejercicios sobre los temas
vistos en clase.
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7. RECURSOS.

Se hara uso del material normal del aula de clase, uso de salas de
informatica, libros y medios audiovisuales disponibles.

8. EVALUACION

En los diferentes tipos de evaluacion se tendra en cuenta la competencia
comunicativa, matematica, argumentativa, propositiva e interpretativa, la
capacidad para el trabajo en equipo y el manejo de un segundo idioma.

La evaluacién se realizara mediante los siguientes instrumentos de
evaluacion: exposicion, quices, ejercicios, talleres, y examenes parciales.
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