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Llicenciatura de Quimica

Quimica Quantica i la seva Aplicacié a I'Espectroscopia

1. Introduccié a la mecinica quantica
Introducci6. Equaci6é de Schrodinger. Operadors i funcions. Postulats de la mecanica
quantica. Estats estacionaris. Resolucio de sistemes senzills: particula en una caixa 1
oscil.lador harménic.

2, Estructura atdmica
Resoluci6 de l'equacié de Schrédinger per a I'atom dhidrogen. El moment angular.
Orbitals hidrogenoides.

3. Spin electronic
Introduccid. Operadors de spin. Orbitals i spin-orbitals. Sistemes polielectranics.
Principi d'antisimetria. Determinants de Slater. Funcions propies de S, Aplicacié a
atoms bielectronics.

4, Mgetodes aproximats de resolucié de I'equacié de Schrodinger
El métode variacional. Funcions variacionals lineals. Métode pertorbacional.
Aplicacions.

5. Introduccié a I'estructura molecular
Aproximacié de Born-Oppenheimer. Molécula H,". Orbitals moleculars. Aproximacié
CLOA. La molécula dhidrogen. Métode d'orbitals moleculars. Métode de l'enllag de
valéncia. Comparacio.

6. Meétode del camp autoconsistent de Hartree-Fock
Sistemes a capa tancada. Optimitzacio de la funcié d'ona. Equacions de Roothaan.
Energies dels orbitals. Teorema de Koopmans. Analisi de la funcié d'ona. Sistemes a
capa oberta.

7. Meétodes ab initio i métodes semiempirics
Meétodes ab initio. Conjunts de funcions de base. Métodes semiempirics. Aproximacio
de Hiickel. Métode de Hiickel estés. Métodes semiempirics SCF. Aproximacio ZDO.

8. Més enlla de I'aproximacié de Hartree-Fock
El problema de la correlacio electronica. Interaccio de configuracions. Tractament
pertorbacional. Métode de I'enllag de valéncia.

9. Aplicacions de la quimica quantica
Estructura electronica de molécules poliatomiques. Estats excitats. Aplicacio a
I'espectroscopia. Intermedis poc estables. Reactivitat quimica.
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