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Mitjançant els mètodes emprats tradicionalment per a l’estudi mecano-quàntic de la dinàmica de reaccions químiques, avui en dia només resulta factible la de reaccions que involucrin fins a quatre àtoms
. Per a estudiar la dinàmica de reaccions poliatòmiques és habitual recòrrer a metodologies aproximades, com ara la mecànica clàssica, models quàntics de dimensionalitat reduïda o bé basats en la teoria de l'estat de transició. Fins el moment, només el mètode de càlcul directe de constants cinètiques, que combina l’ús de funcions de correlació de flux i l’esquema multiconfiguracional depenent del temps de Hartree (MCTDH) per a expressar la funció d’ona, ha permès simular de manera rigorosa la dinàmica reaccions poliatòmiques
.

En aquesta comunicació es presentarà el treball que hem fet al nostre grup orientat al càlcul mecano-quàntic exacte de constants cinètiques de reaccions químiques, fent èmfasi en la potencialitat de l’esquema multiconfiguracional emprat. S’analitzaran els resultats més rellevants obtinguts així com les prestacions del mètode en sitacions menys avantatjoses.
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