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ESTRUCTURA ATOMICA I ENLLAC

. ESTRUCTURA ELECTRONICA DELS ATOMS

Antecedents historics. Mecanica quantica. Ones i particules. Principi d’incertesa. La equacié de
Schrédinger. Particula en una caixa. L’atom d’hidrogen. Concepte d’orbital atdmic. Representaci6
dels orbitals. Funci6 de spin.

2. ATOMS POLIELECTRONICS.

Aproximaci6 dels electrons independents. Principi d’exclusié de Pauli. Regla de Hund. Orbitals i
nivells d’energia. Apantallament dels electrons i carrega nuclear efectiva. Regles de Slater.
Configuraci6 electronica. Excepcions a la regla de I’ Aufbau.

3. LA TAULA PERIODICA.

Ordenacio dels elements segons el nombre atomic. Classificacio dels elements: grups, periodes, blocs,
metalls i no-metalls. Propietats periddiques: variacié de la carrega nuclear efectiva i del radi atomic.
Potencial d’ionitzaci6 i afinitat electronica. Propietats periodiques dels atoms enllagats: estat
d’oxidaci6 i electronegativitat.

4. GENERALITATS DE L’ENLLAC QUIMIC.

Diversitat de les propietats de les substancies. Models d’enllag. Parametres estructurals i energétics:
determinacid experimental. Concepte de radi: radi i0nic, covalent i metal-lic.

5.  L’ENLLAC EN LES MOLECULES I ESPECIES DISCRETES (1)

Estructures de Lewis. Teoria de repulsi6 dels parells electronics: predicci6 de la geometria molecular.
Teoria de I’enllag de valéncia. Orbitals hibrids s i p.

6. L’ENLLAC EN LES MOLECULES I ESPECIES DISCRETES (1)

El model dels orbitals moleculars. Aproximacié CLOA. Energia i recobriment. La molécula
d’hidrogen. Molécules AH. Polaritat de I’enlla¢ i moment dipolar. Molécules A; i molécules AB: el
cas limit de I’enllag idnic. Molécules AH, lineal i angular. Orbitals moleculars © en compostos
inorganics.

7. L’ENLLAC EN ELS SOLIDS (I).

Enllag idnic. Tipus d’estructures. Cicle de Born-Haber. Energia reticular. Propietats fisiques
dependent de I’energia reticular. '

8. L’ENLLAG EN ELS SOLIDS (II).

Solids covalents: estructures mono, bi i tridimensionals. Solids moleculars. Enllag d’hidrogen. Forces
de Van der Waals.

9. L’ENLLAG EN ELS SOLIDS (III).

Elements metal-lics: estructures i energia d’enllag. Teoria de bandes. Metalls i semiconductors.

Llibres recomanats:

Estructura atomica y Enlace. Quimica. Estructura de la materia.
J.Casabé J.M.Costa, J.M.Lluch, J.J.Pérez.
Ed. Reverté Biblioteca Universitaria. Encic.Catalana.
Les orbitales moléculaires en chimie. Fonaments d’estructura atomica i de
Y.Jean, F.Volatron Lenllac Quimic
X.Doménech, F.Centellas,E.Brillas,
McGraw Hill, 1991 Publicacions Universitat de Barcelona,
Barcanova.

http:/www2.alcala.es/edejesus/resumenes/inicio/htm

Apuntes del curso: Servei de fotocopies.



