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Calculos de estructura electronica para explicar conceptos basicos del grado en quimica

Uno de los problemas mas habituales que nos encontramos en los actuales grados de quimica es
la division de los conocimientos basicos en asignaturas impartidas por distintas areas de
conocimiento o departamentos que apenas se comunican entre si. Asi, pese a que las divisiones

entre areas de conocimiento son difusas, se puede transmitir la sensacion de que la quimica es
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INTRODUCCION y OBJETIVOS

diferente en funcidn de si la imparte un quimico fisico, un quimico organico...

En este laboratorio de quimica computacional se propone explicar conceptos de otras areas de

conocimiento usando herramientas de la Quimica Cuantica.
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Caminos y mecanismos de reaccion
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Ampliacion: Calcular
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R15(Active)=B(1,5)
R16(Active)=B(1,6)
DeltaR=(R15-R16)
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cRotacion libre en enlaces C=C ?
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Scan Coordinate
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@mol, orca...

uracion: 2 x 4 horas

Software: Gaussian + Gaussview

Alternativas freeware: Avogadro,
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