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PROGRAMA

1. Introducci6 a la mecanica quantica. Introduccio historica.- Operadors, funcions propies i valors
propis.- Postulats de la mecanica quantica.- Funci6 d'ona.- Observables i operadors.- Equacid
d'Schrodinger dependent del temps. Estats estacionaris.- Relacions d'indeterminacio de Heisenberg.

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

3. L'atom d'hidrogen. Introducci6.- Part radial i part angular.- Moment angular i harmonics
esférics.- Equacid radial i orbitals hidrogenoides.- Representacié d'orbitals.- Funcié de distribucio
radial.- Spin electronic.

4. Atoms polielectronics. Equacié d'Schrédinger per a atoms polielectronics.- Aproximacié orbital.-
Particules idéntiques i1 simetria de la funcié d'ona.- Principi d'exclusié de Pauli.- Determinants
d'Slater.- Métode variacional. Teorema d'Eckart.

5. Introduccié a l'estructura molecular. Aproximacié de Born-Oppenheimer.- Molécula-i6 Hj".
Resolucio de l'equacié d'Schrodinger electronica.- Concepte d'orbital molecular.- Métode variacional
lineal.- Aproximaci6 OM-CLOA.- Densitat de carrega i enllag quimic.

6. Métode SCF de Hartree-Fock. Energia d'una funcié monoconfiguracional.- Equacions de
Hartree-Fock.- Aproximacié CLOA. Equacions de Roothaan.- Teorema de Koopmans.- Métodes ab
initio.- Funcions de base.

7. Modificacions del métode de Hartree-Fock. Metodes semiempirics.- El problema de la
correlacid electronica.- Interaccié de configuracions.- Métodes perturbacionals.- Aplicacié a la
molecula d'hidrogen.

8. Teoria del funcional de la densitat. Introduccié.- Funcionals locals.- Correccions de gradient.-
Funcionals hibrids.

9. Superficies d'energia potencial. Analisi de la hipersuperficie d'energia potencial. Punts
estacionaris.- Optimitzaci6 de geometries.- Estats de transicio. Vector de transicid.- Cami de reaccio.

10. Algunes aplicacions practiques. Determinacié d’estructures.- Aplicacions a I’espectroscopia.-
Mecanismes de reaccio.
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