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PROGRAMA DE QUIMICA CUANTICA. Curso 1984-85 (s¢)

Leccidn 1.- Introduccién. Postulados de la mecdnica cuéntica. Or-

bitales hidrogenoides. Orbitales tipo Slater (STO) y funciones de
tipo Gaussiano (GTF). Representacién matricial. Ecuacién de valo-

res propios.

Leccidn 2.- Métodos aproximados. Principio variacional, teorema de

Eckart. Funciones variacionales lineales. Teoria de perturbacidn
independiente del tiempo para estados no degenerados. Teoria de
perturbacidén para niveles de energia degenerados. Aplicaciones al

dtomo de Helio.

Leccibén 3.- La molécula de hidr6geno. Método de orbitales moleculares.

Método de enlaces de valencia. Mesomeria. Comparacién de resultados

obtenidos por las teorfias de E.V. y 0.M. Cdlculos més exactos.

Leccidén 4.- Mec&nica Cuéntica molecular. Principio de antisimetria.

Spin orbitales. Producto de Hartree. Determinantes de Slater. Corre-
lacién de intercambio. Aproximacidn Hartree-Fock. CI y energia de

correlacibn. Capa cerrada, RHF. Funciones adaptadas al spin. UHF.

Leccibén 5.- Teoria OM-SCF. Normalizacién de la funcidén de onda de

una configuracidn electrdnica a capa cerrada. Expresidn de la ener-
gia. Ecuacibén de Hartree-Fock para los orbitales moleculares. Loca-
lizacidén de orbitales. Teorema de Brillouin y CI. Ecuacidén de Roo-
thaan, desarrollo LCAO de los orbitales moleculares. Matriz densi-
dad. Matriz de Fock. Andlisis de poblacidn de Mulliken.

Leccidn 6.- Métodos de c8lculo. Cilculos ab initio, Bases utilizadas.

Aproximaciones semiempiricas: Hlickel, extended Huckel, método PPP
(Pariser-Parr-Pople), métodos CNDO, INDO, NDDO y MINDO.

Leccidén 7.~ Sperficies de potencial. Separacidén Born Oppenheimer y

existencia de superficies. Anflisis de las superficies. Camino de

reaccidn y puntos estacionarios.Localizacidn del estado de transi-
H

cidbn a partir de superficies reducidas. Localizacién directa del

estado de transicién.



Leccién 8.- Aplicacidn de la teoria de perturbacidn al estudio de

la reactividad quimica. Indices est&ticos. Justificacibén de los

{ndices estiticos. Orbitales frontera. Aplicacidén de la teoria de
perturbacién a la primera etapa de la reaccidn. Potenciales elec-

trostiticos.

Leccién 9.- Estudio cualitativo de la barrera de potencial. Indices

dinémicos: modelo localizado del estado de transicibén de Wheland,
modelo deslocalizado de Evans. Simetria y orbitales. Reglas de
Woodward y Hoffmann. Otras aplicaciones de los conceptos de simetria
a la reactividad quimica: Salem, Pearson.
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