QUIMICA QUANTICA I LA SEVA APLICACIO A LA ESPECTROSCOPIA. Curs 2001-2002

Professors
Grup 1: Viceng Branchadell (C7-133)
Grup 2: Feliu Maseras (C7-110)

PROGRAMA

1. Introduccié a la mecanica quantica. Introducci6 historica.- Algebra d'operadors.- Funcions propies i
valors propis.- Postulats de la mecanica quantica.- Postulat de quantificaci6. Significat fisic de la funci6
d'ona.- Equacié d'Schrodinger dependent del temps. Estats estacionaris.- Postulat de descomposicio espectral.-
Relacions d'indeterminaci6é de Heisenberg.

2. Estudi mecano-quantic de sistemes senzills.
Particula en uma caixa monodimensional.- Particula en una caixa tridimensional. Estats degenerats.

3. Moment angular. Introduccié.- Operadors de moment angular.- Relacions de commutacié.- Valors propis i
funcions propies dels operadors i Lz. Harmonics esférics.

4. L'atom d'hidrogen. Forces centrals.- Funcions d'ona de l'dtom d'hidrogen. Orbitals hidrogenoides.-
Representaci6 d'orbitals.- Funcions de distribucié radial.- Spin electronic.- Spin-orbitals i orbitals espacials.

5. Atoms polielectronics. Equaci¢ d'Schrodinger per a atoms polielectronics.- Métode variacional. Teorema
d'Eckart.- Model d'electrons independents. aproximacié orbital.- Particules idéntiques i simetria de la“funci6
d'ona.- Principi d'exclusi6 de Pauli.- Determinants d'Slater.

6. Introduccié a I'estructura molecular. Aproximacié de Born-Oppeheimer.- Molécula-i6 H,". Resolucié de
l'equaci6 d'Schrodinger electronica.- Concepte d'orbital molecular.- Aproximacié OM-CLOA - Densitat de
carrega i enllag quimic.

7. Teoria d'orbitals moleculars. Métodes d'electrons independents. Sistemes conjugats.- Separaci6 6-1
Meétode de Hiickel.- Energia de ressonancia i aromaticitat.- Indexs estatics de reactivitat i orbitals frontera,

8. La molécula d'hidrogen. Métode d'orbitals moleculars.- Métode de I'enllag de valéncia.- Comparaci6
d'ambdos métodes i millora de resultats.

9. Teoria d'orbitals moleculars. Métode SCF de Hartree-Fock. Sistemes a capa tancada.- Energia d'una
funcié monoconfiguracional - Equacions de Hartree-Fock.- Aproximacié CLOA. Equacions de Roothaan.-
Teorema de Koopmans.

10. Teoria d'orbitals moleculars. Aplicacions practiques. Métodes ab initio i métodes semiempirics.-
Funcions de base.- Analisi de 1a funcié 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.-
Optimitzaci6 de geometries.- Estats de transicid. Vector de transicid.- Cami de reaccid.
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