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CURS 2004105 PROGRAMA 

1.- Estructura Atbmica i Taula Peribdica 
~ t o r n s  hidrogenoids. Concepte d'orbital atomic. Representació d'orbitals. ~ t o m s  polielectronics. Orbitals i 
nivells d'energia. Apantallament i carrega nuclear efectiva. Regla d'Aufbau. Principi d'exclusió de Pauli. Regla 
de Hund. Taula periodica i configuracions electroniques. Propietats atomiques periodiques. 

2.- L'Enllac Covalent 

Que és l'enllaq? Estnictures de Lewis. Teoria RPECV: predicció de la geometria molecular. Resonancia. 
Polaritat i moment dipolar. Teones mecano-quantiques: CLOA i EV. Molecules diatomiques. Molecules 
poliatomiques. Diagrames de Walsh. Comparació de metodes. Química quantica computacional. 

3. L'Enllac en els Sblids. 
Estats d'agregació. Tipus de solids. Solids covalents. Enllaq metal.lic. Enllaq ionic. Estnictures cristal.lines 
compactes i no compactes. Energia reticular. Forces Intermoleculars. Forces de van der Waals. Enllaq 
d'hidrogen. 

4. Termodinimica Química 
Primer principi de la termodinamica. Termoquímica: Entalpies d'enllaq, cicle de Bom-Haber. Segon i tercer 
prinicipis de la termodinamica. Interpretació molecular de l'entropia. Energia lliure. Funcions termodinamiques 
normals de reacció. Condicions d'equilibri químic. Equilibri electroquímic. Química de superficies. 

5. Cinetica Quimica 
Velocitat de les reaccions químiques. Ordre de reacció. Constant de velocitat. Dependencia de la constant de 
velocitat amb la temperatura. Mecanismes de reacció. Molecularitat. Determinació experimental de l'ordre 
d'una reacció. Estudi de mecanismes de reacció. Reaccions en cadena. Catalisi homogenia. Reaccions en superf 
'edcies: catalisi heterogenia. Dinamica de les reaccions químiques. 
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