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PROGRAMA DE TEORIA

- L'enllac en molécules covalents i clusters.

Orbitals moleculars en molécules poliatdomiques: regla de Walsh. Polaritat de I'enllag. Enllag hidrogen.
Orbitals moleculars en moléecules riques en electrons. Orbitals moleculars en molécules deficients en
electrons. Enllag en clusters dels elements dels grups principals: regla de Wade. Enlla¢ en clusters de
carbonils dels elements de transicid: fragments isolobulars. Enlla¢c metall-metall i clusters en elements
en estat d'oxidacio alt.

- Reaccions controlades per la variacié d'entalpia.

Solvatacié i donacio d'electrons. Forca dels acids i bases protics en aigua. Forca dels acids i bases
protics en dissolvents no-aquosos. Superacids. Reaccions acid-base sense protons: ions metal-lics i
compostos no-metal-lics. Compostos de transferéncia de carrega. Termodinamica de les reaccions
acid-base no-protiques: model de Drago i model de la basicitat optica. Reaccions redox en sistemes
aquosos: reactius oxidants i reductors. Reaccions redox en sistemes no-aquosos. Dissolvents
oxidants. Dissolvents reductors: Il'electrd solvatat. Dissolvents organics inerts. Sals foses com a
dissolvents. Reaccions redox en fase gas i en 1'atmosfera.

- Reaccions controlades per la variacio d'entropia.

El paper de l'entropia en el control de les reaccions. Processos amb variacié d'entalpia baixa.
Processos a alta temperatura. La variacié d'entropia en la quimica dels gasos nobles. Reaccions amb
AH i AS altes: explosius.

- Reaccions dels lligands coordinats i processos catalitics industrials.

Modificacio de la reactivitat per coordinacié dels lligands. La reacci6 de "water-gas shift".
polimeritzaci6 d'olefines. Metatesi i isomeritzacid d'olefines. Carbonilaci6 de metanol i
hidrocarbonilacio d'olefines.

- Reaccions quimiques sobre superficies: catalisi heterogeénia.

La naturalesa dels catalitzadors heterogenis. Superficie i porositat. Llocs acids i basics. Llocs en
superficies metal-liques. Etapes catalitiques: quimisorci6, desorcio i migracié. Hidrogenacié d'alquens.
Sintesi d'amoniac. Oxidaci6 de SO2. Interconversié d'hidrocarburs aromatics per zeolites.
Electrocatalisi.

- Reaccions fotoquimiques dels metalls de transicid.
Fonaments del procés fotoquimic. Reaccions de fotosubstitucid. Reaccions redox fotoquimiques.
Reaccions fotoquimiques sobre els lligands. Fotosintesi i aprofitament de I'energia solar. Fotografia.




