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Coneixements específics que ha de tenir l'estudiant: 

Tenir coneixements elementals de química quàntica i termodinàmica. 

 

Estudis en curs requerits: 

Termodinàmica 

Experimentació en Química Física 

 

Formació que adquirirà l'estudiant en realitzar aquesta activitat: 

Aprendrà UNIX per fer càlculs al clúster de l’IQCC i a utilitzar programes de mecànica quàntica 

estàndard per fer optimitzacions de geometria i programes propis per fer càlculs d’índexs 

d’aromaticitat. 

 

Descripció de l'activitat que ha de fer l’estudiant: 

Optimització de geometries de sistemes aromàtics Hückel, Baird i Möbius 

Càlculs FLU amb separació / 

Instal·lació del programa ACID 
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