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Llicencistura de quimica

TAD 1 ESTA v

Introduccio.- Postulats de la Termodinamica Estadistica.- Concepte de Col.lectiu.- Col.lectiu Candnic.-
Métode de la distribucié més probable.- Funci6 de partici6 candnica.- Funcions temodiniamiques al Col.lectiu
Cantnic.- Collectiu Macrocandnic.- Collectiu Microcandnic. Equacid de Boltzmann.- Interpretacio
mddSegmlePmapmdehTanndmmcaFMMolmmwmndmmmde

Sistemes de particules independents.- Particules discemibles. Estadistica de Maxwell-Boltzmann - Particules
mndiscemibles. Fermions i Bossons.- Estadistiques de Fermi-Dirac i de Bose-Einstein. Deduccions de les
mmamummm Limit classic de les estadistiques quantiques.

Gas ideal de Fermi-Dirac. Electrons dins un metall. Energia de Fermi.- Gas ideal de Bose-Einstein.
Condensacio de I'Heli.- Gas de fotons. Llei de Planck. Llei de Stefan-Boltzmann.

Introduccié.- Coordenades i maments generalitzats. Espai fisic.- Funcié Hamiltoniana classica.- Limit clissic
de I'expressio mecano~quantica de la funcié de particio Candnica.- Principi d'equiparticio de I'energia

Llid 5. Gas ideal

Aplicabilitat de I'sstadistica de Maxwell-Boltzmann corregida.- Factoritzacid de la funcié d'ona molecular -
Funcio de particio trasl.lacional.- Llongitud d'ona térmica de de Broglie.- Funcid de particio electronica.-
Funcié de particié nuclear.- Funcié de particié vibracional .- Funcié de particié rotacional.- Funcié de particié
nuclear-rotacional de molécules diatomiques homonuclears. Orto i para-hidrogen.- Calcul de fincions

Liicé 6. Equilibri Quimi

Mescla de gasos ideals. Formulacio estadistica de la constant dlequilibri.- Efecte del canvi d'origen
d'energies.- Exemples de calcul de constants d'equilibri.
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Lligo 7. Gasos reals

Desviacions del comportament ideal.- Equacié de van der Waals.- Equacié dlestat del virial a partir del
Col lectiu Macrocandnic.- Coeficients del virial en el limit classic.- Aproximacié dels potencials de par.-
Segon coeficient del virial.

Llicd 8. Cristalls

Introduccié.- Tipus de cristalls.- Energia de cohessi6 d'un cristall. Constant de Madelung - Capacitat
calorifica dels solids.- Espectre vibracional d'un cristall monoatomic.- Model d'Einstein.- Model de Debye.-
Comparacié amb els valors experimentals.

Llico 9. Estat liquid

Estructura dels liquids.- Teoria de les funcions de distribucio.- Funcions de correlacié.- Funcié de distribucié

radial. - Expressio de l'energia i de la pressio en termes de la fimcid de distribucio radial - Funcio de
distribuci6 radial a densitat baixa.- Potencial de for¢a mitjana.

Métodes de simulacio.- Expansio de l'energia en série de n-cossos. Potencial de par i correccions de n-
cossos.- Condicions periodiques de contom.- Truncament de les interaccions.- Métode de Monte-Carlo.-
Algorisme de Metr(Oopolis. Cadenes de Markov.- Analisi de resultats - Dinamica Molecular.

BIBLIOGRAFIA
1.- D.A. Mc QUARRIE “Statistical Mechanics", University Science Books, Mill Valley, Califomia,
1983.

2- T.L. HILL "Introduction to Statistical Thermodynamics”, Dover, New York, 1986. (Versio
castellana de la 1* Edicio: Paraninfo, Madrid 1970).

3- M. DIAZ-PECIA "Termodinamica Estadistica”, Alhambra, Madrid, 1979.

4.- IRA N. LEVINE "Physical Chemistry”, Mc Graw-Hill, New York, 1988. (Versio castellana de la
30 EdiciD: Mc Graw-Hill/Interamericana de EspaCa, S.A. Madrid, 1991).

5.- R.S. BERRY, S.A. RICE, J. ROSS "Physical Chemistry" (Part 2), Wiley, New York, 1980.

6.- D. CHANDLER "Introduction to Modem Statistical Mechanics", Oxford University Press, New
York, 1987.

1y



