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OBJETIVOS

Esta asignatura parte de los conocimientos basicos de Quimica Cuantica que el alumno ha
adquirido en la asignatura Quimica Fisica de tercer curso y, tras un breve repaso y
ampliacion de dichos aspectos basicos, se estudian los distintos métodos aproximados de
resolucion de la ecuacién de ondas para los sistemas que no admiten una solucion exacta.
Una vez cubierta esta etapa preparatoria, se introducen los nuevos métodos de calculo
computacionales y sus aplicaciones a la Quimica. Asi mismo se estudian las propiedades y
el comportamiento de la materia a nivel atbmico-molecular, a la luz de la teoria cuantica.

CONTENIDOS

En cada uno de los temas se indican los capitulos de la bibliografia basica donde se
encuentra desarrollado su contenido. Para una informacién mas amplia puede consultar la
Guia Didactica de la asignatura a la que se hace referencia en el Apartado 5 (Bibliografia
Complementaria).

TEMA 1 La ecuacién de Schrédinger

Bibliografia: L cap. 1-7; B cap. 2; BT cap. 1-3

Introduccion a la Quimica Cuantica. Principio de incertidum-bre.—Ecuacién de Schrodinger
dependiente e independiente del tiempo.—Resolucidn de la ecuacion de Schrodinger para
sistemas simples: Particula libre; Particula en una caja. Niveles de energia; Particula en un
pozo. Efecto tunel; Rotor rigido; Oscilador arménico.—Teoremas de la mecéanica
cuantica.—Ecuacion de Schrodinger para sistemas con un electron: Atomo de hidrégeno;
lones hidrogenoides.—Necesidad de los métodos aproximados para resolver la ecuacion de
ondas en sistemas con mas de un electron.—Unidades atomicas.

TEMA 2 Método de Variaciones

Bibliografia: L cap. 8; B cap. 5.1-5.2; BT cap. 5y 6

El teorema de variaciones: Estado fundamental; Estados excita-dos.—Ecuaciones lineales
simultdneas.—Funciones variacionales lineales.—Calculo variacional: valores propios;
funciones pro-pias.—Distancia entre funciones.

TEMA 3 Teoria de perturbaciones

Bibliografia: L cap. 9.1-9.8; B cap. 5.3; BT cap.5y 6

Teoria de perturbaciones para estados no degenerados: Estado fundamental del atomo de
helio; Comparacién con el tratamiento de variaciones.—Teoria de perturbaciones para
niveles de energia degenerados: Simplificacién de la ecuacion secular; Primeros estados
excitados del helio; Comparacion con el tratamiento de variaciones.—Simetria y
perturbacion.

TEMA 4 Spin electrénico y Principio de Pauli

Bibliografia: L cap. 10; BT cap. 4y 5

Momento angular de spin electronico.—Atomo de hidrégeno.— Atomo de Helio.—Principio
de Exclusion de Pauli.—Determi-nantes de Slater.—Estudio del estado fundamental del
atomo de litio: Teoria de perturbaciones; Teoria de variaciones.—Momento magnético de
spin.

TEMA 5 Estructura electronica de sistemas polielectrénicos
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Bibliografia: L cap. 11y 13; Bcap. 6,8y 9; BT cap. 7y 8

Atomos polielectronicos: Orbitales atémicos aproximados; Campos autoconsistentes;
Momento angular de atomos polielectronicos; Acoplamientos jj y LS.—Moléculas diatbmicas:
Aproximacion de Born-Oppenheimer; El ién de la molécula de hidrogeno (Método de
orbitales moleculares (OM); Método del electrén de valencia (EV); Comparacién de ambos
métodos); Moléculas homonucleares: molécula de hidrégeno; Moléculas heteronucle-
ares.—Moléculas poliatomicas. Términos electronicos.

TEMA 6 Calculos de orbitales moleculares. Métodos ab initio

Bibliografia: L cap. 15.1-15.19; B cap. 12; BT cap. 7y 8

Determinantes de Slater. Reglas de Slater (STO).—Calculo de orbitales de Hartree-
Fock.—Método del campo autoconsistente (SCF).—Método de Roothaan-Hall.—Método del
Hartree-Fock restringido (RHF).—Base de funciones de onda.—Integrales
moleculares.—Correlacion electronica. Interaccion configuracional (Cl).—Algunas
aplicaciones de los métodos ab initio.

TEMA 7Calculos de orbitales moleculares. Método del funcional de la densidad
Bibliografia: L cap. 15.20; BT cap. 8

Teoria del funcional de la densidad.—Aproximacién de densidad local (LDA).—Aproximacion
de densidad de spin local (LSDA).— Gradientes corregidos e hibridos.—Pasado y futuro del
DFT.

TEMA 8Célculos de orbitales moleculares: Métodos semiempiricos y de Mecanica
Molecular

Bibliografia: L cap. 16; BT cap. 8

Teorias de OM: aproximacion -electrénica: Método OM de electrén libre (EL); Método OM de
Hickel (HMO); Método de Pari-ser-Parr-Pople (PPP).—Teorias de OM semiempiricos:
Meétodo Huckel extendido (EH); Métodos CNDO, INDO y NDDO; Métodos MINDO, MNDO,
AM1, PM3.—Métodos de Mecénica Molecular (MM).—Efecto del disolvente: Tratamientos
empiricos; Tratamientos semiempiricos.—Reacciones quimicas.

TEMA 9Aplicaciones de la Quimica Computacional

Bibliografia: L cap. 15.21; B cap. 16-19; BT cap. 8

Estudio de la geometria molecular.—Energia. Cambios de ener-gia.—Estudio de otras
caracteristicas moleculares: Propiedades eléctricas. Momento dipolar; Propiedades
termodindmicas; Frecuencias vibracionales; Constantes de apantallamiento en RMN;
Estudios conformacionales.—Reactividad quimica: Termodinamica de las reacciones
quimicas; Cinética. Mecanismos de reac-cion.—Estudio del enlace de hidrégeno.
TEMA 10Aplicacion al estudio de la interaccién de la radiacién con la materia.
Bibliografia: L cap. 9; Levine: Espectroscopia Molecular; Requena: Espectroscopia

Teoria de perturbaciones dependientes del tiempo: Perturbacién debida a un campo
eléctrico; Perturbaciéon debida a un campo magnético.—Probabilidad de una transicion entre
estados.—Proce-sos radiativos: Absorcion y emision inducidas; Emisién espontanea;
Coeficientes de Einstein de absorcion y de emisiobn.—Momen-to dipolar de la
transicion.—Reglas de seleccién.—Perfil de linea: Ensanchamiento natural; Ensanchamiento
Doppler.—Tipos de transiciones espectrales: Rotacién de moléculas. Reglas de seleccion;
Vibraciones moleculares. Reglas de seleccion; Espectros electronicos. Reglas de
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seleccion.—Momentos magnéticos y Espectroscopia: Momentos magnéticos nucleares.
RMN; Momentos cuadrupolares nucleares. RCN; Momentos de spin electrénico. RSE.
Bibliografia

(L) Ira N. Levine, Quimica Cuantica, Prentice Hall, 2001. (A) Peter W. Atkins, R. S.
Friedman, Molecular Quantum Mechanics, Oxford Univ. Press, 1996. (B) J. Bertran Rusca,
V. Branchadell Gallo, M. Moreno Ferrer, M. Sodupe Roure, Quimica Cuantica, Sintesis,
Madrid, 2002.

(BT) L. E. Bailey Chapman, M. D. Troitifio Nufiez, La Quimica Cuantica en 100 Problemas,
UNED, Madrid, 2004.

EQUIPO DOCENTE

BIBLIOGRAFIA BASICA

LEVINE, I. N.: Quimica Cuantica, Prentice Hall, 2001.

BERTRAN RUSCA, J., BRANCHADELL GALLO, V., MORENO FERRER, M., SODUPE
ROURE, M., Quimica Cuantica, Sintesis, Madrid, 2002.

BAILEY, L. E., TROITINO, M. D.: La Quimica Cuantica en 100 Problemas, UNED, 2004.
Este libro puede adquirirse en la libreria de la UNED (Bravo Murillo, 38 y Senda del Rey n.°
7, Madrid).

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

TROITINO, M. D., BAILEY, L. E.: Quimica Cuéntica. Guia Didactica.UNED, 2004.
LEVINE, I. N.: Quantum Chemistry, Prentice Hall, 2000.

LEVINE, I. N.: Espectroscopia Molecular, Ed. AC, 1986.

REQUENA, A., ZUNIGA, J.: Espectroscopia, Prentice Hall, 2004.

ATKINS, P. W.: Molecular Quantum Mechanics, Oxford Univ. Press, 1996.

JENSEN, F.: Introduction to Computational Chemistry, Wiley, Chichester, 2002.
CRAMER, C.: Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, Wiley,
Chichester, 2002.

JOHNSON, Ch., S. y PEDERSEN, L. G.: Problems and Solutions in Quantum Chemistry and
Physics, Dover, 1986.

JORGENSEN, P., y ODDERSHEDE, J.: Problems in Quantum Chemistry, Ed. Benjamin,
1986.

PEREZ GONZALEZ, J. J. y NOVOA VIDE, J. J.: Problemas de QuimicaCuantica, (vol. 2),
Ed. Promociones y Publicaciones Universitarias, 1989.
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SISTEMA DE EVALUACION

El estudio de esta asignatura admite dos enfoques: un enfoque aplicado (apartado 7.1) y un
enfoque tedrico (apartado 7.2).

7.1. PRUEBAS DE EVALUACION A DISTANCIA

Si opta por el enfoque aplicado de la asignatura, debera resolver la Prueba de Evaluacion a
Distancia (PED). Contiene ejercicios y preguntas relativos a los Temas del programa, y
podra conseguirla en su Centro Asociado, en la Pagina Web de la asignatura, o en el CD
gue acompafa la Guia.

7.2 TRABAJOS

Si opta por una orientacién tedrica de la asignatura, sera obligatorio realizar un trabajo
relacionado con el contenido del Temario. Le recomendamos que estudie los temas y piense
en qué enfoque y qué tema le interesa mas: entorno cientifico histérico de una época o una
teoria, metodologia empleada en la resolucion de un problema, estudio de una molécula o
de una propiedad abordada desde distintos puntos de vista,... etc. El trabajo debera ser el
resultado de una consulta bibliografica lo mas amplia posible y deberda incluir un apartado de
la bibliografia empleada.

7.3. PRUEBAS PRESENCIALES

Las Pruebas Presenciales de Febrero y de Septiembre tendran una duracion de 2 horas.
Podran disponer del material didactico que deseen utilizar (libros de texto y esquemas
elaborados por el propio alumno) y de una calculadora. En ningln caso se permite el uso de
problemas resueltos o de la PED. Habra dos examenes distintos: uno para quienes decidan
resolver la PED y el otro para aquellos que hagan el trabajo. La primera parte de ambos
examenes consistird en un problema comun para todos los alumnos, y la segunda parte, en
un problema para los alumnos que hayan elegido la opcién préactica (PED) y un tema a
desarrollar por los alumnos que hayan elegido la opcién teérica (trabajo).

7.4. CRITERIOS GENERALES PARA LA EVALUACION FINAL

En general, la calificacion final se obtendra sumando el 50% de la calificacién de la Prueba
de Evaluacion a Distancia o del Trabajo y el 50% de la calificacion de la Prueba Presencial.
La calificacion final sera un suspenso si en cualquiera de los dos componentes de la nota
final se obtuviera un cero. La fecha limite para presentar, tanto el Trabajo como la PED, es o
bien la primera semana de exadmenes, a finales de Enero, o bien el 15 de Julio para aquellos
alumnos que se examinan en Septiembre.

HORARIO DE ATENCION AL ESTUDIANTE

Dra. D.2 M.2 Dolores Troitifio

Dra. D.2 Lorna Bailey

Dia de guardia: jueves, de 15 a 19 horas

Despachos: 306 y 342

Tels.: 398 7388 /73 91

Departamento de Ciencias y Técnicas Fisicoquimicas
Facultad de Ciencias. UNED

Paseo Senda del Rey, n°o9
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28040 Madrid

E-mail: mtroitino@ccia.uned.es y Ibailey@cccia.uned.es

NOTA IMPORTANTE

Si usted se ha matriculado en esta asignatura, deber& enviar una de las fichas que
encontrara en el apartado dedicado a la informacion general del Departamento de Ciencias y
Técnicas Fisicoquimicas, a las profesoras de la asignatura.

MATERIALES AUDIOVISUALES Y TELEMATICOS

La asignatura dispone de una pagina de informacion actualizada en el servidor de la UNED
en la direccién: http://www.uned.es/09534-.

IGUALDAD DE GENERO

En coherencia con el valor asumido de la igualdad de género, todas las denominaciones que en esta
Guia hacen referencia a érganos de gobierno unipersonales, de representacion, o miembros de la
comunidad universitaria y se efectian en género masculino, cuando no se hayan sustituido por
términos genéricos, se entenderan hechas indistintamente en género femenino o masculino, segun el
sexo del titular que los desempefie.
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