Enllac i Estructures quimiques

Curs 2007/2008

A. Estructurai propietats atomiques.

A.1l. Introducci6
Antecedents historics. Dualitat ona/particula. Principi d’incertesa. Idees basiques de la
mecanica quantica. Funcié d’ona. Operadors. L'equaci6 de Schroédinger

A.2. Atoms monoelectronics
Atoms monoelectronics. Concepte d’orbital hidrogenoide. Representacio dels orbitals. Spin
electronic.

A.3. Atoms polielectronics
Aproximacio dels electrons independents.- Orbitals atomics i nivells d’energia.- Apantallament
dels electrons i carrega nuclear efectiva.- Principi d’exclusi6 de Pauli.- Configuracio
electronica. Excepcions a la regla de I'’Aufbau.- Regla de Hund.

A.4. Lataula periodica
Introduccié. Radi atomic i radi ionic. Potencial d’ionitzacié. Afinitat electronica.
Electronegativitat. Estat d’oxidacio. Caracter metal-lic.

B. Introduccié general al’enllag i estructures quimiques
Estats d’agregacio i molécules discretes.- Tipus d’enllag.- Parametres estructurals i energetics:
determinacio experimental.- Polaritat de I'enllag i moment dipolar.

C. Enlla¢ en molécules discretes

C.1. Estructuraigeometria de les molécules discretes
Estructures de Lewis.- Conceptes de ressonancia, ordre d'enllag, carrega formal i estat
d’oxidaci6.- Geometria molecular: teoria de la repulsié de parells electronics (VSEPR).

C.2. Teoriadel'enlla¢ de valéncia
La molecula d’hidrogen. Altres molecules binuclears. Orbitals hibrids. Molécules polinuclears.

C.3. Teoriadels orbitals moleculars
Aproximacio CLOA.- Molécules diatomiques homonuclears i heteronuclears.- Molécules
triatomiques. Diagrames de Walsh.

D. Enllag en solids
Tipus de solids. El solid cristal-li. La cel-la unitat. Concepte d’empaquetament

D.1. Solids metal-lics
Propietats dels solids metal-lics. Estructures dels solids metal-lics. Enllag en solids metal-lics.
D.2. Solids ionics
Propietats dels solids ionics. Estructures dels solids ionics. Enllag en solids ionics. Energia
reticular.

D.3. Solids covalents
Propietats dels solids covalents. Estructures dels solids covalents.

D.4. Solids moleculars



Avaluaci6
e Exercicis individuals entregats durant el curs (20 %)
(4, referents als capitols A2, A4, C2-C3i D1)
e Exposicions orals en grup (20%)
e Examen final (60%)
Cada part s’avalua per separat. Cal tenir un minim de 3/10 en cadascuna de les parts i un 5/10
global per superar I'assignatura.
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