
 

 

1. Mètode de Hückel. 

2. Mètode de Hartree-Fock. Conjunts de funcions de base. 

3. Espectroscòpia de vibració-rotació. Molècules diatòmiques heteronuclears. 

4. Espectroscòpia vibracional de  molècules poliatòmiques. 

5. Espectroscòpia RMN de 13C. Càlcul de desplaçaments químics 

6. Reactivitat química I. Reaccions de Diels-Alder 

7. Reactivitat química II. Hidrogenació d’alquens. 
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