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Obiettivi di apprendimento

Conoscenze
L o studente che superera con successo il corso avra @cquisito nuove conoscenze sul trattamento teorico-
computazionae eP riarrangiamento elettronico In processi termini coinvolgenti composti del carbonio.

Modalita di verifica delle conoscenze
Anche se non sono previste esplicite verifichein itinere, il grado di apprendimento dello studente sara
considerata nelle prove pratiche in laboratorio informatico.

Capacita

Al termine del corso |o studente:

1) sapra applicare il software Gaussian 2009 alle tematiche specifiche del corso;

2) sarain grado di discutere una presentazione orale sull’ attivita svolta durante il corso.

Modalita di verifica delle capacita

Durante le sessioni di laboratorio saranno svolti piccoli progetti €/o esercizi numerici per comprendere
I'utilizzo del software Gaussian 20009.

Lo studente dovra preparare e discutere una presentazione orale sull’ attivita svolta durante il corso

Comportamenti
L o studente potra acquisire €/o0 sviluppare sensibilita alle problematiche teorico-computazionali associate
alo studio di processi che coinvolgono sostanze organiche.

Modalita di verifica dei comportamenti
Durante le sessioni di laboratorio saranno valutati il grado di accuratezza e precisione delle attivita svolte

Prerequisiti (conoscenze iniziali)
Nozioni di base del corsi di Fisica, Matematica e Chimica Fisicadel corso di laureatriennale in Chimica.

Indicazioni metodologiche

Lelezioni in aula sono frontali con lo sviluppo dettagliato allalavagna del programma;

Le esercitazioni in aulainformatica sono svolte individual mente con connessione remota tramite PC a
server di calcolo. Il sistema operativo usato e linux;

Lelezioni in aulainformatica potranno usare il web come supporto;

Sul sito di e-learning del corso verra caricato materiale didattico in formato pdf;

Gli studenti possono comunicare con il docente tramite e-mail e, ovviamente, nei ricevimenti;

Se necessario, per lapresenza di studenti stranieri ERASMUS, le lezioni potrebbero tenersi anchein
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lingua Inglese.

Programma (contenuti dell'insegnamento)

Fondamenti di meccanica quantistica. Equazione di Schroedinger elettronica. Superfici di energia
potenziale. Teoriadegli orbitali molecolari e metodi correlati comeil DFT ei metodi semiempirici.
Metodo di Huckel. Poliacetilene, grafene, nanotubi di carbonio e polimeri semiconduttori. Derivate
dell'energia: potenziale chimico, densita elettronica, indici di reattivita (durezza, funzione di Fukui),
funzioni di risposta. Funzioni d'onda multideterminantali. Cl, MCSCF e CASSCF. Diagrammi di
correlazione degli orbitali (Woodward-Hoffmann). Esempi.

Bibliografia e materiale didattico

Coulson's Vaence Roy McWeeny Oxford University Press, 1979

Modalita d'esame

L : <o d org € redizionale oppure, in via sperimentale soprattutto per favovire
‘esame & composto da una prova _ s X

stegligieta Errgnam US, da {ia prova pratica Seguita da una esposizione Orale. Lo studente potra

- consiste in un colloquio trail candidato e il docente CON domande che
Laprovaorale tradizionale . e di normala commissione

& formata da due docenti. , . adi circamezzO'@
OgLIHY R 43908 TiVO se'il candidato mostrera ripetutamente |'incapacita di mettere in

1,66 L9 RN QYA BSISRsD E?duratalmedaaéigll collgﬂwo et linc itadi in

relazione € varie parti del programma e nozioni che deve usare in modo congiunto per rispondere in

modo corretto all€ domand Poste

Laprova pratica, nellaforma alternativa, sara svoltain aulainformatica e lo studente dovra svolgere
un'esperienza computazional e su un esercizio proposto dal docente. Lo studente avra a disposizione tutto
il supporto necessario per potere portare atermine laprovain circatre ore.

Allaprova pratica seguird, in un‘atra giornata, un'esposizione di tipo seminariale tenuta dallo studente su
un argomento proposto dal docente e attinente la prova pratica stessa. Al termine dellarelazione, la
commissione potra effettuare domande per valutare il grado di apprendimento raggiunto dallo studente.

Pagina web del corso
https://polo3.elearning.unipi.it/
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