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3ri4t any

Fac. Ciencies

1 (3rany) i 1 (4t any)

a concretar amb 1’estudiant
a concretar amb 1’estudiant

Setmanal

Coneixements especifics que ha de tenir I'estudiant:
Tenir coneixements elementals de quimica quantica i termodinamica.

Estudis en curs requerits:

Termodinamica
Experimentacié en Quimica Fisica

Formacio6 que adquirira l'estudiant en realitzar aquesta activitat:

Aprendra UNIX per fer calculs al claster de I'lQCC i a utilitzar programes de mecanica quantica
estandard per fer optimitzacions de geometria i programes propis per fer calculs d’indexs
d’aromaticitat.

Descripci6 de l'activitat que ha de fer I’estudiant:

Optimitzaci6 de geometries de sistemes aromatics Hiickel, Baird i Mobius
Calculs FLU amb separaci6 o/

Calculs amb el programa ACID
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