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PROGRAMA 

1. Introducció a la mecanica quhntica. Introducció hist6rica.- Operadors, funcions prbpies i valors 
propis.- Postulats de la mecanica quantica.- Funció d'ona.- Observables i operadors.- Equació 
d'schrodinger dependent del temps. Estats estacionark- Relacions d'indeterminació de Heisenberg. 

2. Estudi mecano-quhntic de sistemes senzills. Partícula en una caixa monodimensiona1.- Partícula 
en una caixa tridimensional. Estats degenerats. 

3. L'atom d'hidrogen. 1ntroducció.- Part radial i part angular.- Moment angular i harmbnics 
esf6rics.- Equació radial i orbitals hidrogenoides.- Representació dlorbitals.- Funció de distribució 
radial.- Spin electronic. 

4. ~ t o m s  polielectrbnics. Equació d'schrodinger per a atorns polie1ectrbnics.- Aproximació orbita1.- 
Partícules identiques i simetria de la funció d'ona.- Principi d'exclusió de Pau1i.- Determinants 
dlSlater.- Metode variacional. Teorema dlEckart. 

5. Introducció a I'estructura molecular. Aproximació de Born-0ppenheimer.- Molkcula-ió H ~ + .  
Resolució de l'equació d'schrodinger e1ectronica.- Concepte d'orbital mo1ecular.- Mktode variacional 
lineal.- Aproximació OM-CL0A.- Densitat de cirrega i enllac químic. 

6 .  Mktode SCF de Hartree-Fock. Energia d'una funció monoconfiguraciona1.- Equacions de 
Hartree-Fock.- Aproximació CLOA. Equacions de Roothaan.- Teorema de Koopmans.- Metodes ab 
initio.- Funcions de base. 

7. Modificacions del metode de Hartree-Fock. Metodes semiempírics.- El problema de la 
correlació e1ectronica.- Interacció de configuracions.- Metodes perturbaciona1s.- Aplicació a la 
molecula d'hidrogen. 

8. Teoria del funcional de la densitat. 1ntroducció.- Funcionals locals.- Correccions de gradient.- 
Funcionals híbrids. 

9. Superfícies d'energia potencial. Analisi de la hipersuperfície d'energia potencial. Punts 
estacionaris- Optimització de ge0metrie.s.- Estats de transició. Vector de transició.- Camí de reacció. 

10. Algunes aplicacions practiques. Determinació d'estructures.- Aplicacions a 1'espectroscopia.- 
Mecanismes de reacció. 
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