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ENLLAÇ I ESTRUCTURES QUÍMIQUES

Conceptes fonamentals de Mecànica Quàntica

1. Introducció històrica a la Mecànica Quàntica

Teoria atòmica. Evidències experimentals de la quantització de la energia.
Dualitats part́ıcula-ona, ona-part́ıcula. Funció d’ona.

2. Postulats i fonaments matemàtics

Interpretació de Born de la funció d’ona. Operadors y funcions. Postulat
de descomposició espectral. Equació de Schrödinger. Principi d’incertesa
de Heisenberg. Aplicació a sistemes senzills.

Estructura atòmica

3. Àtom d’hidrogen

Àtom d’hidrogen i ions hidrogenoides. Ecuació de Schrödinger electrònica :
component radial y component angular. Orbitals hidrogenoides. Spin electrònic.

4. Àtoms polielectrònics

Equació de Schrödinger per a àtoms polielectrònics. Model d’electrons in-
dependent : aproximació orbital. Producte de Hartree. Part́ıcules idèntiques
i simetria de la funció d’ona. Principi d’exclusió de Pauli. Determinants
de Slater. Configuració electrònica. Mètode del camp autocoherent de
Hartree-Fock.

5. La taula periòdica

Introducció històrica. Ordenació dels elements i classificació. Propietats
periòdiques dels àtoms. Potencial d’ionització. Afinitat electrònica.

Estructura electrònica molecular

6. Introducció a l’estructura electrònica de les molècules : la molècula

H+

2 .

Equació de Schrödinger molecular. Aproximació de Born-Oppenheimer.
Equació de Schrödinger electrònica. Concepte de superf́ıcie de potencial.
Equació de Schrödinger nuclear. Resolució de l’equació electrònica per a la
molècula de H+

2 . Orbitals moleculars. Orbitals moleculars obtinguts com
a combinació lineal lineal d’orbitals atòmics (CLOA). Corba d’energia po-
tencial. Densitat de càrrega i enllaç qúımic. Tipus d’enllaç.
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7. Enllaç covalent. Estudis qualitatius

Molècula d’hidrogen. Mètode d’orbitals moleculars. Mètode d’enllaç de
valència. Molècules diatòmiques homonuclears y heteronuclears. Molècules
poliatòmiques. Estructures de Lewis. Teoria de la repulsió dels parells
d’electrons de la capa de valència (VSEPR).

8. Generalització del mètode d’orbitals moleculars a molècules po-

lielectròniques. Mètodes de càlcul quantitatiu.

Energia d’una funció d’ona descrita per un determinant de Slater. Minimit-
zació de l’energia. Equacions de Hartree-Fock. Energia dels orbitals i teo-
rema de Koopmans. Sistemes a capa tancada. Aproximació CLOA : equa-
cions de Roothaan-Hall. Correlació electrònica i mètodes més avançats
Mètodes ab initio. Funcions de base. Mètodes semiemṕırics. Correlació
electrònica i mètodes més avançats.
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