PROGRAMA DE QUIMICA FISICA L:%C(

ESTRUCTURA ATOMICA

Llicd 1.- Origens de la Mecanica Quantica

Introduccid.- Radiacid del cos negre.- Espectres atomics. Principi de combina-
cié de Rydberg-Ritz.- Models atdmics de Rutherford i de Bohr.- Efecte fotoeléc-
tric.- Dualisme ona-corpuscle:hipotesi de De Broglie.

Llicé 2.- Postulats de la Mecanica Quantica

Algebra d'operadors.- Postulats de la Mecanica Quantica. Equacié de Schrddin-
ger.- Significat fisic de la funcié d'ona.- Estats estacionaris.- Consequéncies
dels postulats. Principi d'incertesa de Heisenberqy.

Lligé 3.- Particula en pous de potencial

Introduccié.- Particula lliure.- Particula en una caixa unidimensional.- Parti-
cula en una caixa tridimensional. Estats degenerats.- Barreres de potencial:
efecte tunel.

Lligd 4.- Moment angular

El moment angular en Mecanica Quanticg.- Relacions de conmutacid.- Valors
propis i funcions propies dels operados L™ i Ez.— Harmonics esférics.

Lligé 5.- Atoms d'hidrogen

El problema de dos cOSSOS.- Resolucié de l'equacid de Schrédinger per a 1'atom
d'hidrogen i els ions hidrogenoides.- Orbitals hidrogenoides: concepte i
significat fisic.- Representacié dels orbitals hidrogenoides.- Interaccid amb
un camp magnétic: quantitzacid espacial.

Llicd 6.- El spin electrdnic

El spin electrdnic: base experimental i formulacid mecano- guantica.- Operadors
del moment angular de spin. Funcions i valors propis.- Moment angular total.-
Estructura fina de l'espectre dels dtoms monoelectronics.

Lligé 7.~ Métodes aproximats

L'equacié de Schrddinger per a l'atom d'heli.- El métode variacional. Teorema
d'Eckart.- El métode de pertorbacions independent del temps.- Aplicacié d'amb-
dés métodes a l'estudi de l'atom d'heli.

Llicdé 8.- Atoms polielectronics

Equacié de Schrddinger pels atoms polielectrdnics.- Métode del camp autoconsis-
tent de Hartree. Orbitals atdmics.- Principi d'exclusidé de Pauli. Determinants
de Slater.- Principi Aufbau. Sistema periodic dels elements.- Termes espectrals
corresponents a una configuracid electrdnica. Regles de Hund.- Espectres dels
metalls alcalins.- Efecte Zeeman.



ESTRUCTURA MOLECULAR

Llicd 9.- L'enllag quimic

Introduccid.- Tipus d'enllag quimic.- Aproximacidé Born- Oppenheimer. Concepte
de superficie de potencial.- Equacié de Schrddinger per a la molécula-id H,.-
Orbitals moleculars.- Aproximacidé CLOA.- Interpretacid mecano-quantica de l'en-

llag quimic.

Llicd 10.- La molécula d'hidrogen

Introduccié .- Tractament de la molécula d'hidrogen pel meétode d'orbitals
moleculars.- Tractament pel métode d'enllag de valéncia.- Comparacidé dels dos
metodes.

Lligd 11.- Molécules diatdmiques

Tractament pel métode d'orbitals moleculars.- Diagrama de correlacid.- Estats
electrdonics.- Molécules diatdmiques homonuclears i heteronuclears.- Tractament
pel metode d'enllag de valéncia.

Lligd 12.- Molécules poliatdmiques

Introduccid.- Tractament pel métode d'enllag de valencia. Hibridacidé. Mesome-
ria.- Tractament pel métode d'orbitals moleculars.- Métode de Hiuckel.- Indexs
de reactivitat. Diagrames moleculars.

ESPECTROSCOPIA MOLECULAR

Lli¢d 13.- Introduccid a l'espectroscodpia molecular

Métodes experimentals per a determinar 1'estructura molecular.- Interaccid
entre matéria i radiacidé.~ Estudi de les transicions induides per teoria de
pertorbacions.- Moment de transicidé i regles de seleccidé.—- Tipus d'espectros-
copia.

L1ligé 14.- Espectres de rotacid pura

Molécules diatdmiques: aproximacié del rotor rigid.- Regles de seleccid i
intensitat de les transicions.- Efecte Stark.- Rotor no rigid.- Espectres
rotacionals de molécules poliatdmiques.

Lligd 15.- Espectres de vibracid

Molécules diatdmiques: aproximacid de 1l'oscil.lador harmdnic.- Regles de
seleccid.- Poblacié dels nivells vibracionals.- BAnarmonicitat.- Energia de
dissociacibd.- Espectres de vibracié de molécules poliatdmiques. Modes normals

de vibracid.



Lligé 16.- Espectres de rotacid-vibracid

Molécules diatoOmiques: model rotor rigid-oscil.lador harmdnic.- Regles de
seleccié i intensitat de les transicions.- Acoblament rotacidé-vibracid.- Molécu-
les poliatomiques. Bandes paral.leles i perpendiculars.

Lligd 17.- Espectres electrdnics

Molécules diatdmiques: transicions permeses i prohibides.~ Estructura vibracio-

nal de les bandes electroniques.- Principi de Franck-Condon.- Energia de
dissociacié.- Estructura rotacional de les bandes electrdniques.- Espectres
electronics de molécules poliatdmiques.- Fluorescéncia i fosforescéncia.

CINETICA QUIMICA

Lligd 18.- Cinética formal ’ ‘

Introduccié.- Velocitat de reaccid.- Equacié de velocitat.- Molecularitat i
ordre.- Intergracié de les equacions de velocitat.- Analisi de les dades
‘cinetiques.- Reaccions complexes: reversibles, consecutives i paral.leles.-

Hipotesi de 1l'estat estacionari.

Lligd 19.- Teoria de colisions

Cinética molecular.- Efecte de la temperatura sobre la velocitat de reaccid.
Equacidé d'Arrhenius.- Teoria classica de colisions.- Comparacidé amb els resul-
tats experimentals. Factor esfeéric.

Lligd 20.- Teoria de l'estat de transicid

Superficies d'energia potencial.- Calcul de la constant de velocitat. Hipdtesi
de l'equilibri.- Comparacid amb la teoria de colisions.- Formulacid termodinimi-
ca de la velocitat de reaccid. Entropia d'activacid.

Lligd 21.- Reaccions en fase gasosa

Introduccidé.- Reaccions bimoleculars i trimoleculars.- Reaccions unimoleculars.
Teoria de Lindemann.- Reaccions en cadena lineal i en cadena ramificada.
Limits d'explosid.

Lligd 22.- Catalisi

Introduccié.- Tipus de catalisi.- Catdlisi Aacid-base especifica i general.-
Catalisi enzimadtica. Equacidé de Michaelis-Menten.- Catalisi hetercgénea.
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