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Aspectes energetics de la reacció química. 
Introducció. Dades termodinamiques. Dades cinetiques. Teoria de l'estat de transició. 
Parametres d'activació. Principi de Bell-Evans-Polanyi. Control cinetic i control 
termodinhmic. Principi de Curtin-Hammett. Reaccions multietapa. L'aproximació de 
l'estat estacionari. 

Factors que governen la reactivitat. 
Efecte cinetic d'isotop. Efectes cinetics esterics. Efectes cinetics electronics, equació de 
Hammett. Efectes cinetics del dissolvent. Escales de polaritat. 

Metodes no cinetics en l'estudi de mecanismes de reacció. 
Analisi de productes. Marcatge isotopic. Estereoquíniica. 

Reaccions polars 1. 
Substitució nucleofila sobre carboni saturat. Parells ionics. Transposicions sobre centres 
cationics. Addició electrofila a enllagos múltiples. Substitució aromatica electrofila. 

Reaccions polars 11. 
Reaccions dels compostos carbonílics. Catalisi acida i basica, general i específica. 
Reaccions d'addició: condensació aldolica. Reaccions d'addició-eliminació: hidrolisi 
d'esters. Substitució aromatica nucleofila. Reaccions d'eliminació. 

Reaccions radicalaries. 
Detecció de radicals lliures. Reaccions homolítiques. Reaccions en cadena. Iniciadors 
radicalaris. Reaccions radicalaries característiques: reaccions d'addició a dobles enllagos, 
reaccions de substitució aromatica, etc. Processos de transferencia electronica: generació 
de radicals, reacció de Sandmeyer, reacció SRNI. 

Carbens i nitrens. 
Estructura electronica, Formació i detecció. Reaccions característiques: addicions a 
dobles enllagos, insercions, transposicions. 

Reaccions pericícliques. 
Orbitals frontera. Teoria de les pertorbacions en la reactivitat. L'equació de Klopman- 
Salem. Cicloaddicions, reaccions electrocícliques i transposicions sigrnatropiques. 
Interacció d'orbitals frontera. Regles de selecció generalitzades de Woodwark i Hofmann. 
La reacció de Diels-Alder. 

Reaccions fotoquímiques. 
Formació d'estats electronics excitats. Tipus d'estats excitats, estats triplets, rendiment 
qdntic, transferencia d'energia, desactivació i fotosensibilització. Reaccions dels estats 
excitats. 


