
Química Física II  
Grupo I (Enrique Sánchez Marcos, despacho 421-C)

Programa Teórico
1. Fundamentos de la Mecánica Cuántica. Ecuación de Schrödinger.

2. Postulados de la mecánica cuántica.

3. Aplicación de la mecánica cuántica a sistemas sencillos.

4. Conmutación de operadores.

5. Vibración y rotación en mecánica cuántica.

6. Termodinámica estadística. 

7. Introducción a la espectroscopía. Espectroscopía rotacional y vibracional.

8. El átomo de hidrógeno.

9. Átomos polielectrónicos.

10. Estados cuánticos para átomos polielectrónicos y espectroscopía atómica.

11. Estructura electrónica molecular.

12. Espectroscopía electrónica molecular.
13. Espectroscopías de resonancia de espín.
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Programa de Clases Prácticas

1. Moléculas diatómicas: orbitales moleculares y vibración molecular

2. Superficies de energía potencial.

3. Termoquímica. Cálculo teórico de magnitudes termodinámicas de reacción

4. Teoría de orbitales moleculares de Hückel
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Tema 1.-Fundamentos de la Mecánica Cuántica. 
Ecuación de Schrödinger

1.1.Colapso de las ideas clásicas.

1.1.1. Radiación del cuerpo negro

1.1.2. Efecto fotoeléctrico

1.1.3. Dualidad onda-partícula. 

1.2. Espectros atómicos y modelo de Bohr del átomo de hidrógeno.

1.3. La ecuación de Schrödinger. 

1.4. Operadores, observables, funciones propias y valores propios. 

1.5. Operadores y mecánica cuántica. 
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La Química es una Ciencia Molecular

Comprender el comportamiento macroscópico en términos de 

propiedades moleculares precisa de la Química Cuántica  

La Física Cuántica se distingue de la Física Clásica por 2 propiedades:

● Cuantización

● Dualidad Onda-Partícula
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Cuerpo negro idealizado

Intensidad espectral del cuerpo negro 
idealizado en función de la frecuencia a 
distintas temperaturas 
(líneas rojas son experimento; línea 
marrón predicción clásica)

Teoría Clásica
(Rayleigh-Jeans)

Teoría Cuántica
(Planck)

Radiación del Cuerpo Negro
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Efecto Fotoeléctrico

Fotón 
(paquete de luz espacialmente localizado)
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Difracción de ondas
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Dualismo Onda-Partícula

(Louis De Broglie, 1923)

Experimento de Davisson y Germer (1927):  difracción de electrones por 
un cristal de NiO
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Espectros Atómicos

Ec. Rydberg

Series de líneas en el 
espectro de emisión atómico

Sharp  p → ms

Principal  s → mp

Diffuse  p → md

Fundamental  d → mf
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Modelo atómico de Niels Bohr

RH

cuantización del momento angular

predicción clásica
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Ecuación de Schrödinger dependiente del tiempo

Ecuación de ondas no dispersiva clásica

Ecuación de Schrödinger independiente del tiempo
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Operadores, funciones propias y valores propios

Ecuación de valor propio

La ecuación de Schrödinger
es una ecuación de valor propio

Las funciones propias de un 
operador tienen 2 propiedades

Ortogonalidad

Completitud             f(x) = c1Ψ1(x)+ c2Ψ2(x) + c3Ψ3(x) + ...
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