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PROGRAMA 
1. Introducció a la mecanica quhntica. Introducció historica.- hgebra &operadors.- Funcions prbpies i 
valors propis.- Postulats de la mecanica quMca.- Postulat de quantificació. Significat fisic de la funció 
d'ona.- Equació d'schrorlinger dependent del temps. Estats estacionaris.- Postulat de descomposició espectral.- 
Relacions d'indeterminació de Heisenberg. 

2. Estudi mecano-quhntic de sistemes senzills. 
Partícula en una caixa monodixnensional.- Partícula en una caixa tridimensional. Estats degenerats. 

3. Moment angular. 1ntroducció.- Operadors de moment angular.- Relacions de c0mmutació.- Valors propis i 
funcions propies dels operadors e2 i e,. Harmbnics esferics. 

4. L'itom d'hidrogen. Forces centrals.- Funcions d'ona de l'atom d'hidrogen. Orbitais hidrogenoides.- 
Representació d'orbita1s.- Funcions de distribució radial.- Spin electronic.- Spin-orbitals i orbitals espacials. 

5. Atoms polielectrdnics. Equació d'Schrüdinger per a atoms polielectr6nics.- Metode variacional. Teorema 
d'Eckart.- Model d'electrons independents. aproximació orbita1.- Partícules identiques i simetria de Ia'funció 
d'ona- Principi d'exclusió de Pau1i.- Determinants d'slater. 

6. Introducció a l'estructura molecular. Aproximació de Bom-0ppeheimer.- Molkula-ió H;. Resolució de 
I'equació d'schddinger electronica- Concepte d'orbital mo1ecular.- Aproximació OM-CL0A.- Densitat de 
chega i enllaq químic. 

7. Teoria d'orbitals moleculars. Metodes d'electrons independents. Sistemes conjugats.- Separació a-7c 
Metode de Hücke1.- Energia de ressonhcia i aromaticitat.- Índexs estatics de reactivitat i orbitals frontera. 

8. La molkula d'hidrogen. Mktode d'orbitals molecu1ars.- M6tode de I'enllq de valhcia- Comparació 
d'ambdós mktodes i miilora de resultats. 

9. Teoria d'orbitais moleculars. Metode SCF de HartreeFock Sistemes a capa tancada.- Energia d'una 
h c i ó  monoconfiguraciona1.- Equacions de Hartree-Fock.- Aproximació CLOA. Equacions de Ro0thaa.n.- 
Teorema de Koopmans. 

10. Teoria d'orbitals moleculars. Aplicacions practiques. Metodes ab initio i metodes semiempírics.- 
Funcions de base.- Analisi de la h c i ó  d'ona.- Teoria del funcional de la densitat- Calcul de propietats 
moleculars. 

11. Superficies d'energia potencial. Analisi de la hipersuperficie d'energia potencial. Punts estacionaris.- 
Optimització de geometries.- Estats de transició. Vector de transició.- Camí de reacció. 
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