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¢ Plantejament de Sintesis organiques.
Introduccié. Conceptes generals. Conversio, selectivitat 1 rendiment. Sintesis totals i
sintesis parcials.

e Metodologia en I'elaboracié d'un pla de sintesi.
Retrosintesi. Concepte de sint6, precursor i intermedi. Analisi estructural i generacio de
precursors. Arbre de sintesi.

e Consideracid dels grups funcionals.
Compostos difuncionals. Concepte de dissonancia. Inversio de reactivitat. processos mes
frequents. Interconversié 1 manipulacio de grups funcionals. Quimioselectivitat.

e Proteccio de grups funcionals.
Introduccio general. Caracteristiques d'un grup protector. Proteccio d'alcohols: éters,
esters. Proteccio de diols. Proteccio del grup carbonil: acetals, ditioacetals. Proteccio del
grup carboxil; esters. Proteccio d'amines: carbamats.

o Consideracid de 1'esquelet carbonat.
Cadenes, anells i apéndixs. Composts ciclics. Composts aromatics: principis basics.

o Sintesi d'heterocicles 1.
Consideracions generals. Reaccions de ciclacid intramolecular: ciclacions nucleofil-
electrofil i ciclacions radicalaries.

¢ Sintesi d'heterocicles IL.
Reaccions electrocicliques intramoleculars i intermoleculars: ciclacions dipolars,
reaccions hetero-Diels-Alder i ciclacions [2+2].

¢ Introduccio a la sintesi asimétrica.
Puresa oOptica i excés enantiomeric. Resolucid de racémics: metodes classics 1 métodes
quimioenzimatics. Concepte d'induccio6 asimeétrica. Precursors, auxiliars i catalitzadors
quirals. Exemples.
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Gasos reals. _

Desviament del comportament ideal. Equacio de van der Waals. Equaci6 d'estat del virial
a partir del Col-lectiu macrocanonic. Coeficients del virial en el limit classic.
Aproximacié dels potencials de par. Segon coeficielt del virial.

Cristalls.

Introduccio. Tipus de cristalls. Energia de cohesid 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.

Estat liquid.

Estructura dels liquids. Teoria de les funcions de distribucid. Funcions de correlacio.
Funci6 de distribuci6 radial. Expressio de I'energia i de al pressio en termes de la funcid
de distrigucio radia. Funcid de distribucid radial a densitat baixa. Potencial de for¢a
mitjana.

Meétodes de simulacié en liquids. ‘

Metodes de simulaci6. Expanci6 de I'energia en série de n-cossos. Potencial de par i
correlacions de n-cossos. condicions periodiques de contorn. Truncament de les
interaccions. Métode de Monte-Carlo. Algorisme de Metropolis. Cadenes de Markov.
Analisi de resultats. Dinamica Molecular.
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