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1. Programa i Objectius Educatius

1.

INTRODUCCIO A LA MECANICA QUANTICA
Antecedents historics. Mecanica quantica. Ones i particules. Principi d’incertesa de Heisenberg. L’equacié de
Schrodinger. Particula en una caixa.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Adquirir consciéncia de la necessitat de I’evidéncia experimental en el
moén de la quimica. Adquirir nocions generals sobre la historia del descobriment de I’atom i els seus components i
sobre les propietats d’aquests. Entendre els diferents models atdmics proposats al llarg de la historia i el perqué de
I’aparici6 de la mecanica quantica. Entendre i saber aplicar correctament el model atomic de Bohr en la
interpretacio dels espectres atdmics. Entendre les conseqiiencies de I’aparicié de la mecanica quantica a I’hora
d’interpretar el comportament de les particules microscopiques: entendre els conceptes funcié d’ona, probabilitat,
quantitzaci6 de I’energia i estats degenerats.

ATOM D’HIDROGEN
L atom d’hidrogen. Concepte d’orbital hidrogenoide. Representacio dels orbitals. Spin de I’electro.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Entendre el concepte d’orbital atdmic i coneixer la seva representacio en
I’espai en funcio dels valors dels nombres quantics n, I i m; en el cas de I’atom d’hidrogen. Saber emprar les
coordenades polars a I’hora d’interpretar la forma de qualsevol orbital atdomic s, p o d i saber representar
graficament qualssevol d’aquests orbitals. Entendre la diferéncia entre els conceptes densitat de probabilitat radial
i funcié de distribucié de probabilitat radial i saber trobar-ne els maxims per a qualsevol orbital atomic
hidrogenoide. Saber deduir sense fer calculs el nombre de nodes i maxims de la funcié de distribuci6 de
probabilitat radial per a qualsevol orbital atdmic. Saber trobar les direccions de maxima probabilitat i els plans
nodals de la part angular de qualsevol orbital atomic hidrogenoide de tipus s, p o d. Saber diferenciar el significat
dels conceptes difusié i penetracié per a cadascun dels diversos orbitals atomics. Entendre el concepte quantic
d’estat de spin.

ATOMS POLIELECTRONICS

Aproximacié dels electrons independents. Orbitals i nivells d’energia. Apantallament dels electrons i carrega
nuclear efectiva. Regles de Slater. Regla d’Aufbau i excepcions. Configuracio electronica. Principi d’exclusid de
Pauli. Regla de Hund.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Entendre I’efecte apantallant dels electrons en els atoms polielectronics i
com aquest fet afecta I’energia de cadascun dels electrons del sistema. Saber aplicar les regles de Slater per a
qualsevol electr6 de qualsevol atom. Comprendre el principi d’Aufbau a partir dels diagrames d’energia dels
electrons en els atoms polielectronics. Saber deduir la configuraci6 electronica de qualsevol atom a partir de
I’assimilacid dels principis d’Aufbau i d’exclusi6 de Pauli i la regla de Hund. Coneixer els casos més destacats
d’excepcions de configuracio electronica (Cr, Mo, Cu, Ag, Au, Pd, Pt, Rh). Entendre el concepte de capa de
valéncia en els elements dels grups principals i de transicio i saber quins seran en cada cas els electrons més
facilment arrencables.

LA TAULA PERIODICA

Introduccio historica. Ordenacié dels elements segons el nombre atdomic. Classificacié dels elements en grups,
periodes i blocs. Propietats periddiques: variacié del radi atomic, radi ionic, potencial d’ionitzacio i afinitat
electronica. Propietats periodiques dels atoms enllacats: estat d’oxidacid, electronegativitat, caracter metal-lic i
caracter acid/base.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Saber deduir per a un element qualsevol a quin grup, periode i bloc
pertany. Saber quin és I’estat fisic dels elements en condicions normals. Entendre quins sén els factors que
determinen la variaci6 de les propietats periodiques (radi, P.l., A.E., electronegativitat, caracter metal-lic). Saber
quines son les anomalies en el P.I. i I’A.E. dels elements dels grups principals i per que tenen lloc. Entendre el
concepte de P.I. successius i ésser capag de preveure qualitativament com augmentaran per a un element qualsevol
del bloc s o p. Entendre les diferents maneres de quantificar I’electronegativitat. Entendre la relacié entre caracter
metal-lic i caracter acid-base dels oxids respectius d’un element. Tenir una noci6 general de la variaci6 dels E.O. al
llarg de la T.P. Saber relacionar la variacid de totes les propietats periddiques, i.e., entendre com de lligades estan
les unes amb les altres.



INTRODUCCIO A L’ENLLAG QUIMIC
Diversitat de les propietats de les substancies. Models d’enllag. Parametres estructurals i energétics: determinacid
experimental.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Saber les diferéncies principals entre les propietats fisiques dels
compostos ionics, covalents i metal-lics. Entendre el concepte de radi en cadascun dels tres tipus model de
compostos. Entendre el paper que juga I’electronegativitat dels elements que es combinen a I’hora de definir el
tipus de compostos que formaran. Tenir nocions dels valors més usuals de distancies i energies d’enllag dels
compostos covalents. Entendre el concepte termodinamic d’energia d’enllag i saber aplicar conceptes basics
termodinamics per tal de poder determinar valors d’energies d’enllag.

ESTRUCTURA | GEOMETRIA DE LES MOLECULES DISCRETES

L’enllag per parells d’electrons: estructures de Lewis-Langmuir. Conceptes de ressonancia, ordre d’enllag, carrega
formal i estat d’oxidacié. Teoria de repulsié dels parells electronics de la capa de valencia (TRPECV): prediccié de
la geometria molecular. Polaritat de les molécules i moment dipolar.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Saber comptar els electrons de valéncia de qualsevol molecula covalent i
saber representar-ne les estructures de Lewis-Langmuir més representatives. Entendre i saber aplicar la regla de
I’octet i els conceptes valéncia, ordre d’enllag i carrega formal. Entendre els conceptes estat excitat de valéncia,
compost hipovalent, compost hipervalent i enlla¢ covalent coordinat. Entendre i saber aplicar el concepte de
ressonancia. Entendre i saber aplicar la TRPECV, fins i tot podent preveure lleugeres diferéncies d’angles d’enllag
en base a diferéncies en la intensitat de les repulsions interelectroniques. Assimilar la utilitat del concepte de
molécules isoelectroniques. Esser capac de deduir per a molécules covalents senzilles la preséncia o abséncia d’un
moment dipolar eléctric.

TEORIES DE L’ENLLAGC QUIMIC EN LES MOLECULES DISCRETES

La molécula d’hidrogen. L’aproximacié de Born-Oppenheimer. Teoria de I’enllag de valéncia (TEV). Model del
orbitals hibrids (O.H.). El model dels orbitals moleculars (TOM): aproximaci6 CLOA. Energia i recobriment.
Molécules diatomiques homonuclears i heteronuclears. Molécules poliatomiques.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Entendre la diferéncia conceptual entre la Teoria de I’enllag de valéncia
i la Teoria dels O.M. Entendre la descripcid de la molécula d’hidrogen segons ambd6s models. Entendre la
diferéncia entre els recobriments o i els recobriments =. Entendre el concepte d’hibridaci6 i la seva utilitat i
pertinenca. Saber generar matematicament orbitals hibrids a partir de I’aplicacié dels principis de normalitzacio,
ortogonalitat i equivaléncia. Saber trobar I’angle entre dos O.H. qualssevol i saber trobar les direccions dels
maxims de probabilitat de qualsevol O.H. Saber veure quines molécules es poden descriure a partir de la hibridacio
sp, sp® o sp® de I’atom central. Conéixer I’existéncia d’altres tipus d’hibridaci6 (dsp®, d’sp®). Entendre el concepte
de rotaci6 impedida en el cas de les molécules amb enllacos dobles. Entendre els conceptes acid de Lewis i base de
Lewis. Entendre per qué s’empren les aproximacions successives en el métode CLOA. Entendre el concepte de
recobriment. Entendre I’origen de les diferéncies energétiques i de simetria dels diferents O.M. o i © que es poden
generar en molecules diatomiques i saber fer-ne un dibuix aproximat. Entendre des el punt de vista de la TOM per
que certes molécules no poden existir en estat fonamental. Entendre com afecta el grau de recobriment i la
diferencia d’energia dels orbitals atomics de partida en I’energia dels orbitals moleculars que se’n generen. Saber
calcular I’ordre d’enllag per a qualsevol molécula de la qual tingueu el seu diagrama d’O.M. Saber generar el
diagrama d’O.M. per a qualsevol molécula AH, A, i AB i poder dibuixar de manera aproximada la forma de
cadascun dels O.M. Saber escriure una expressi0 matematica aproximada per a qualsevol O.M. d’aquestes
molécules. Entendre els conceptes HOMO i LUMO i la seva utilitat per a preveure la reactivitat de les molecules
diatomiques. Entendre la dificultat d’establir una frontera entre el model covalent i I’idnic en certes molécules AB.
Entendre I’origen i I’efecte de les interaccions creuades o s-p en els diagrames d’O.M. de les molécules A, i AB.
Poder deduir si una molécula sera paramagneética o diamagneética en base al seu diagrama d’O.M. Predir com
variara I’energia i la distancia d’enllag en una serie de molécules AH*, A, o AB* amb diferent carrega x. Entendre
el diagrama d’O.M. del BeH, i saber com s’empra el métode dels fragments moleculars. Veure les diferéncies i
similituds entre el model de la TEV i la TOM a I’hora de descriure el sistema & deslocalitzat del benzé. Veure la
utilitat de la TOM per a descriure sistemes r deslocalitzats tant en molécules inorganiques com organiques.



8. L’ENLLAC EN ELS SOLIDS
Tipus de solids. Estructures cristal-lines. Enllag metal-lic: teoria de bandes. Metalls, semiconductors i aillants.
Enllag ionic. Tipus d’estructures. Cicles de Born-Haber. Energia reticular. Propietats fisiques depenents de
I’energia reticular. Solids covalents: estructures mono, bi i tridimensionals. Solids moleculars. Forces
intermoleculars: pont d’hidrogen, forces de van der Waals.

PRINCIPALS OBJECTIUS A ASSOLIR: Entendre els conceptes solid cristal-li, cel-la unitat, nombre i geometria
de coordinaci6 i fraccio de volum ocupat. Saber distingir els diferents tipus d’empaquetaments d’esferes (cubic
senzill, ctbic centrat en el cos, clbic compacte i hexagonal compacte). Entendre els conceptes forat cibic, forat
tetraédric i forat octaédric. Saber calcular la fraccié de volum ocupat en els empaquetaments cubic senzill, cibic
centrat en el cos i clbic compacte, i saber calcular parametres diversos en aquests casos (p.ex. saber calcular la
densitat del metall a partir del valor del radi metal-lic i el Pa, etc.). Coneixer I’existéencia del fenomen del
polimorfisme en els metalls. Entendre el model de bandes de I’enllag metal-lic i les diferéncies entre els metalls
(conductors), semimetalls i semiconductors i els no metalls (aillants). Conéixer i entendre les relacions estructurals
entre els metalls i els compostos idnics i les propietats fisiques dels darrers. Esser capagos de calcular la relacié de
radis ideal entre el cati6 i I’ani6é en el cas d’una estructura tipus CsCl, NaCl i blenda de zinc. Entendre la
potencialitat que presenta el coneixement de la relacié de radis catié/anié per a la predicci6 del tipus d’estructura
que presentaran els compostos ionics. Saber calcular parametres diversos dels solids ionics a partir del
coneixement d’altres que hi estan relacionats (p.ex. saber calcular la densitat d’un solid ionic a partir del
coneixement de la seva estructura, dels radis ionics i dels Pa, o p.ex. saber calcular-ne la fraccié de volum ocupat a
partir de la seva estructura i dels radis ionics, etc.). Tenir present el fenomen de la polaritzaci6 dels anions i cations
en els solids ionics (distorsié de la geometria ideal). Entendre des d’un punt de vista termodinamic per qué
existeixen i son estables els compostos ionics. Coneixer la definicio d’energia reticular (Uye) 1 ésser capag de
generar un cicle termodinamic de Born-Haber que permeti calcular-la per a un solid ionic qualsevol. En base al
punt anterior poder fer prediccions sobre I’existéncia o0 no de compostos idnics hipotéetics. Coneixer la relacio entre
la Uy i les diverses propietats fisiques dels solids idnics. Entendre com es duu a terme el calcul tedric de la Uy |
quin és el significat fisic de la constant de Madelung (A). Saber de quins parametres depén la U,y i de quina
manera. Saber aplicar els models de Born-Landé, Born-Mayer i Kapustinskii per al calcul tedric de la U, dels
diferents compostos ionics. Entendre la diferencia conceptual i de propietats fisiques entre els solids covalents i els
moleculars. Coneixer I’existéncia del fenomen del polimorfisme en els solids covalents. Tenir presents les relacions
estructurals entre els solids covalents, ionics i moleculars. Saber els diferents tipus de forces de curt abast que
poden actuar en els solids moleculars i congixer-ne la seva naturalesa i la seva intensitat relativa. Poder ordenar en
base al punt anterior els pss 0 pPe, de diferents compostos moleculars. Congixer I’origen i la naturalesa del pont
d’hidrogen i tenir present la seva gran importancia en el mén de la bioquimica i de la vida. Tenir nocions generals
de les estructures que poden presentar els elements dels grups principals en estat elemental i I’existéncia del
fenomen del polimorfisme. Tenir una visi6 general de la variabilitat de les estructures i propietats dels derivats dels
elements dels grups principals en funcié de I’electronegativitat dels mateixos.
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3.- Principal capacitat o destresa a adquirir.

Aprendre a relacionar entre si les observacions que es poden fer en el mon macroscopic
(temperatura d’ebullicio, solubilitat, conductivitat, reactivitat, etc.) a partir dels coneixements que es
tenen del comportament de la matéria a nivell microscopic (estructura electronica, propietats
atomiques i tipus d’enlla¢ quimic).

4.- Requisits previs.
Preferiblement haver cursat matematiques, fisica i quimica durant el Batxillerat. Coneixer la
nomenclatura basica dels compostos inorganics (acids, bases i sals).

5.- Metodologia.

Els alumnes disposaran d’apunts per a les sessions de teoria. Es faran algunes sessions tutoritzades
d’una hora en les quals es proposara als alumnes que es plantegin possibles preguntes d’examen, les
quals hauran de resoldre els seus companys i que seran també comentades entre tots a la seguient
classe. Hi haura també un llistat de problemes amb les solucions respectives.

També es fara Us del campus virtual, on s’hi penjaran preguntes d’autoavaluacié amb les respostes
corresponents i petits programes informatics que ajudaran a entendre els conceptes exposats a
classe. També es proporcionaran als alumnes adreces web Utils i complementaries per al seu
aprenentatge.

6.- Avaluacio.

L’avaluacio de I’alumne es basara en un examen parcial de 1.5 h de durada (Temes 1 a 4) i un
examen final de 3.5 hores de durada (Temes 1 a 8) que versaran sobre qlestions practiques de
I’assignatura (exercicis i problemes) i també sobre aspectes teorics de la mateixa. L’examen parcial
és voluntari i tindra un pes d’un 25% en la nota final en el cas que beneficii I’alumne.

7.- Bibliografia.

« Estructura atomica y enlace quimico. J. Casab0; Ed. Reverté (1996)
Aquest llibre conté tota la informacié basica sobre les propietats de I’atom, dels elements
quimics, de I’enlla¢ quimic i dels solids. Conte exemples i dibuixos molt aclaridors.

« Fonaments d’estructura atomica i enlla¢ quimic. F. Centelles, E. Brillas, X. Domenech, R. M.
Bastida; Barcanova, Edicions de la UB (1992)
Aquest llibre permet aprofundir mes des d’un punt de vista fisic en les propietats de I’atom i
I’estat solid. Especialment Gtil per als Temes 1, 2, 31 8.

o Quimica. Estructura de la materia. J.M.Costa, J.M.Lluch, J.J.Pérez; Biblioteca Universitaria.
Enciclopedia Catalana.

« Introduccié a la nomenclatura quimica inorganica i organica (5a edicio) J. Sales, J. Vilarrassa;
Ed. Reverté (2003)
Aquest llibre és aconsellable per repassar les normes basiques de formulacié en Q.1. i Q.O.

« Quimica. Un proyecto de la American Chemical Society. Ed. Reverté (2005).

« Principios esenciales de Quimica General. 4a. ed. R. Chang; Ed. McGraw-Hill (2006)



