%:éricas Dahar describir el mundo atémico v
, pleando’la Mecanica Cuantica.

m
Métodos%bnibles actualmente para modelar

siste Uimicos de dimension variada.
Propiedadestdue esi posible modelar

Fundamento de varios tipos de espectroscopia
molecular

Conexion entre las moléculas y las muestras
Macroscopicas.




Propiedades Moleculares

Métodos Clasicos
Ecuacion de Mecanica
Schrédinger Molecular -
Hy=Ey Campos de Fuerza

=/Bases Teoricas
ElAplicaciones practicas
ElCriterios de Eleccion
(Todo Modelo tiene limites de aplicacion)

Propiedades Macroscopicas




Propiedades
Macroscopicas

S Temperatura como variable
en el problema
ElFunciones de estado
(EI SI U[ CV, H, G, A, P)

gSistemas de dimensiones
reales: efectos del entorno
(solvente, proteina,
membrana, etc.)

Propiedades
Moleculares

—_—

' 5/Relaciones entre estructura
quimica y funcion biolagica.

E/Bases para el
reconocimiento molecular

Mecanismo y cinética de
transformaciones quimicas:
su control a nivel molecular

ElIdentificacion de sustancias
desconocidas
(Espectroscopia-Analisis
Cualitativo y Cuantitativo)

Equilibrio quimico: K_

glCinética: calculo de k,,,




Conceptos Clave

v Ecuafic:m de | Estructura Estructura
| Schrodinger | atomica molecular

Hw—Ew ! .
gAt.Hidrogenoides Borh-Oppenhelmer

Soluciones exactas || ES.c— Es.
Orbitales atomicos ) (i
£] Interpretacion de q; (OA) SEP HF : OM

£ .- Puntos Det Slater
=NO
g Calculo de .N S ClANCoS Estacionarios molecular
orbltales, degenerac.

propiedades Clasificacién OM
valor esber g Clasificacion
( sperado) gAtomos Condiciones OA ¥ OM

(degen./efect.tinel -Aprox. HF-SCF e
gen. .tunel) -Orbitales aprox. CLOA: Conjunto de base

_ . - s de OA (STO-GTO/Tipos)
Modelo vibracién Error de correlacu?l)
-Apanta"-PenetraCIon Tipos de Métodos EPM

(momento angular Slater (RHF vs. UHF) correlacién
orbital y de spin) Reglas construccion -Clasicos(MM)

EspectroscopiaMolecular Term. Estadistica




