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   de ación de Schródinger. Orbitales atómicos, 
geno ros ticos. Átomos polielectrónicosy 

llenado de orbitales. Hibridación. Uniones químicas. 

di Imposibilidad de resolver la ecuación de Schródingor 
Métodos apro dos a simmlificaciones. Combinación lineal de 
orbitales atómicos. ciones y determinante secular Integraw 
He be Coulomb) de supernosición y de resonancias Método de 

cielo. 

A cg81 de eretes y orbitales. Tigw de 
orbitales moleculares» Moléculas poliatómicas no conjugadas y 

conjugadas. Orbitales moleculares di y rolicéntricos. Planteo y 
solución de determinante y ecuaciones seculares. Cálculo de 
glas y de orbitales. Simplificación mediante empleo de condicio= 
nes de simetría molecular. 

   

. 1 energía de deslocalización, enrgía de orbi- 
tal cp gel ocunado mas q y desocupado más bajo, energías de 
transición, energía de unión , si 5 ináice de 
carga, indice de unión, indice de valencia libre, Diagramas mole- 
culares. 

Hoteroatojos y sustiirentos : planteo formaly distintos heteroa= 
tomos) valores de y «* Orbitales moleculares no ligantes de ta- 
dicales alternantes. Froniedades características, cálculo de coge 
ficientesy de indices de carga y de energías de congujación. 

A Diversos enfoques del vroblema. Métodos de 
molécula aislada. Métodos de localización. Diversos tipos de reace 
ciones y métodos aproximados basados en orbital molecular no ligan- 
tes. 
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