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1. Introduccié.
Aproximacié macroscopica i microscopica a I'estudi de la materia. Relacié entre el mén quantic i les
propietats  termodinamiques dels sistemes. Teoria cinética dels gasos. Visié historica.

2. Lleis de distribucié de poblacié.

Sistemes de particules independents. Particules discernibles. Estadistica de Maxwell-Boltzmann.
Particules indiscernibles. Fermions i Bosons. Estadistiques de Fermi-Dirac i Bose-Einstein. Funcié de
particié6 molecular. Relacid entre les lleis de distribucio de poblacié i la Termodinamica: energia interna
i entropia.

3. Col-lectius mecano-estadistics.

Postulats de la Termodinamica Estadistica. Concepte de Col-lectiu. Col-lectiu canonic. Funcié de
partici6 canodnica. Funcions termodinamiques del Col-lectiu Canonic. Concepte d'entropia i
temperatura al Col-lectiu Canonic. Col-lectiu. Microcanonic. Equacié de Boltzmann. Interpretacio
estadistica del segon i tercer principis de la Termodinamica. Altres col-lectius. Fluctuacions i
equivalencia termodinamica de col-lectius.

4. Determinaci6 de funcions de particié

Funcié de partici6 canonica per a sistemes de particules independents. Particules localitzades i
particules deslocalitzades. Aplicabilitat de I'estadistica de Maxwell-Boltzmann corregida. Gasos ideals.
Factoritzacié de la funcié de partici6 molecular. Funcié de particié translacional. Funcié de particié
electronica. Funcidé de particié nuclear. Funcioé de particié vibracional. Funcié de particié rotacional.
Calcul de funcions termodinamiques.

5. Equilibri quimic.
Mescla de gasos ideals. Formulacié estadistica de la constant d'equilibri. Efecte del canvi d’'origen
d'energies. Funcions termodinamiques d'equilibri. Comparacié amb dades experimentals.

6. Capacitats calorifiques.

Capacitats calorifiques dels gasos ideals. Capacitats calorifiques dels solids monoatomics. Utilitzacio
de les capacitats calorifiques per a la determinacié d'entropies Comparacié entre resultats
experimentals i estadistics de I'entropia. Entropia residual. Rotacid interna.

7. Fluids.

Gasos reals. Equacié d'estat del Virial. Aproximacié dels potencials de par. Segon coeficient del Virial.
Estructura dels liquids. Funcié de distribucié radial. Potencial de forca mitjana. Métodes de simulacié
en liquids. Calcul d'increments d’energia lliure.

8. Polimers i biopolimers.
Configuraci6 i conformacié en una macromolécula. Calcul de la llargada d’un polimer. Model “random-
walk chain”. Model cooperatiu per a la transicio ?-hélix ® “random coil” d'una biomolécula.




