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ENLLAC I ESTRUCTURES QUIMIQUES

Conceptes fonamentals de Mecanica Quantica

1. Introduccié historica a la Mecanica Quantica
Teoria atomica. Evidencies experimentals de la quantitzacié de la energia.
Dualitats particula-ona, ona-particula. Funcié d’ona.

2. Postulats i fonaments matematics
Interpretacié de Born de la funcié d’ona. Operadors y funcions. Postulat
de descomposici6 espectral. Equacié de Schrédinger. Principi d’incertesa
de Heisenberg. Aplicacié a sistemes senzills.

Estructura atomica

3. Atom d’hidrogen
Atom d’hidrogen i ions hidrogenoides. Ecuaci6 de Schrédinger electronica :
component radial y component angular. Orbitals hidrogenoides. Spin electronic.

4. Atoms polielectronics
Equacié de Schrodinger per a atoms polielectronics. Model d’electrons in-
dependent : aproximacio orbital. Producte de Hartree. Particules identiques
i simetria de la funcié d’ona. Principi d’exclusié de Pauli. Determinants
de Slater. Configuracié electronica. Metode del camp autocoherent de
Hartree-Fock.

5. La taula periodica
Introduccié historica. Ordenacié dels elements i classificacié. Propietats
periodiques dels atoms. Potencial d’ionitzacié. Afinitat electronica.

Estructura electronica molecular

6. Introduccié a I’estructura electronica de les molécules : 1a molécula

Hy .

Equacié de Schrédinger molecular. Aproximacié de Born-Oppenheimer.
Equacié de Schrédinger electronica. Concepte de superficie de potencial.
Equacié de Schrodinger nuclear. Resolucié de I'equaci6 electronica per a la
molecula de Hy . Orbitals moleculars. Orbitals moleculars obtinguts com
a combinaci6 lineal lineal d’orbitals atomics (CLOA). Corba d’energia po-
tencial. Densitat de carrega i enllag quimic. Tipus d’enllag.



7. Enllag covalent. Estudis qualitatius
Molecula d’hidrogen. Metode d’orbitals moleculars. Metode d’enllag de
valencia. Molecules diatomiques homonuclears y heteronuclears. Molecules
poliatomiques. Estructures de Lewis. Teoria de la repulsié dels parells
d’electrons de la capa de valencia (VSEPR).

8. Generalitzacié del métode d’orbitals moleculars a molécules po-
lielectroniques. Meétodes de calcul quantitatiu.
Energia d’una funcié d’ona descrita per un determinant de Slater. Minimit-
zacié de l'energia. Equacions de Hartree-Fock. Energia dels orbitals i teo-
rema de Koopmans. Sistemes a capa tancada. Aproximacié CLOA : equa-
cions de Roothaan-Hall. Correlaci6 electronica i metodes més avangats
Metodes ab initio. Funcions de base. Metodes semiempirics. Correlacio
electronica i metodes més avancats.
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