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PROGRAMA DE QUIMICA 'CUANTICA.

Leccibn 1.- Introducci6n. Postulados de la mecfnica cudntica. Orbit: -
les hidrcgenoides. Orbitales tipo Slater (STO) y funciones de tipc
Gaussiane (GTF) ' S '

Leccifén 2.- Representacifn matricial. Vectores y espacios vectoriales.

Matrices. Transformaciones. Representacién matricial de los Operado-
res. Transformaciones de simifitud. Ecuacién de valores propios. Je-
terminantes. .

Leccién 3.- Métodos aproximados. Principio variacional, teorera de

Eckart. Funciones variacionales lineales. Teoria de perturbacién
independiente del tiempo para estados no degenerados. Teoria de
perturbacién para niveles de energia degenerados. :

Leccifn 4.- La molécula de hidrdgeno . Método de orbitales molecula-

res. Método de enlaces de valencia. Mescmeria. Comparacién de resul-
tados obtonidos por las teorias de E.V. y 0.M. Cilculos mis exactos.

fleccidn 5.- Teorfa OM-SCF. Normalizacién de ia funcibn ue onda de una
configuracidn a capa cerrada, Expresidn de la enérgfia. Ecuacidn de
Harcree-Fock para los orbitales moleculares. Ecuacién de Roothaun,
Jdes~rrollo LCAO de los orbitales moleculargs.

L:ccibn 6.~ ME&todos de cdlculo. Cilculos ab initio. Bases ut:lizadas.

2proiimasivinss sewiempiricas. Huckel. Factorizacidn del Aetarminante
seculay por simetrfa. Extended Huckecl. M&tode PPE (Pariser-Parr-
Tuisle) . ME8todos CNDO, INDO y NDDC. Mé&todo MINDO. Limites de la teoria
dz ocbitales moleculares.'Energia de correlacién.

vecalbn 7.-mstudio cufntico de la r=actividad quimica. Indices esti-

ticos. Justificacién de los fndice. estiticns. Orbitales frontera.
Aplicacidn de la teoria de perturbs :ifén a la primera etapa de la
re:ccién. Potenciales electrost&tizos.

Lec:>ibn 8.- Estudio cualitativo de la barrera de potencial. Indices
¢inimicos: modelo localizadd del estado de transicién de Wheland,
indelo deslocalizado de Evans. Simetria y orbitales. Reglas de Wood-
ward y Hoffmann. Otras aplicaciones de los conceptos de zimetria a
la reavtividad quimica: Salem, Pearson.

Leccibn 9.- Sﬁpérficies de potencial.' Separaci6én Born Oprenheimer y
existencia de superficies. Cdlculo'de las superficies de potencial.

Localiza016n del estado de transicién a partir de SuperflCles reduci-

das. Locallzac16n directa del estado de transicién. Caminho de reaccidn.
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