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Présentation

Objectifs

Comprendre à l'échelle atomique et grâce à des calculs de physico-chimie quantique la formation de systèmes moléculaires.

Faire le lien avec les données expérimentales disponibles dans la bibliographie.

Syllabus

Théorie des groupes, méthodes de calcul quantique ( Approches Hartree-Fock / Huckel), atomistique et liaison chimique : 
application aux systèmes moléculaires

Informations complémentaires

Cours / TD
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