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¢ Estructura electronica dels atoms. propietats dels atoms en relacio ala seva posicié en lataula

periodica.

» Enllag covalent: estructures de Lewis de sistemes complexos. Diagrames moleculars de molécules

diatomiques.

» Tipusdenllag en els sdlids. Estructures cristal.lines.

Habilitats

¢ Escriure I'estructura el ectronica de qualsevol atom. Dissenyar estructures de Lewis valides de

mol écules.

¢ Escriure diagrames d'orbitals moleculars de molécules diatdomiques. Calcul de propietats de solids

(densitat, energiareticular).

Competéncies genériques

* Comprensio deleslleis que governen e mon microscopic i lasevarelacio amb les propietats

macroscopiques.

Capacitatsprevies

Formulacié basica. Geometriaespaia. Integralsi derivades de funcions senzilles.

Continguts

1. Tema 1: Estructura electronica dels atoms

Antecedents historics. Mecanica quantica. Onesi particules. Principi d'incertesa. L'equacio de
Schrodinger. L'atom d'hidrogen. Concepte d'orbital atdmic. Representacions dels orbitals.

Funci6 de spin.
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2. Tema 2: Atoms polielectronics

Aproximacio dels electrons independents. Principi d'exclusio de Pauli. Reglade Hund. Orbitalsi
nivells d'energia. Apantallament dels electronsi carrega nuclear efectiva. Configuracio
electronica. Excepcions alaregladel'aufbau.

3. Tema 3: Lataula periodica

Ordenacio6 dels elements segons el nombre atomic. Classificacio dels elements: grups, periodes,
blocs, metallsi no-metalls. Propietats periodiques.

4. Tema4: L'enllag en lesmoleculesi espécies discretes(l).
Teoriade Lewis

Generalitats de I’ enllag quimic. Forcai energiad’ enllag. Estructures de Lewis. Teoriade
repulsio dels parells electronics: prediccid de lageometria molecular. Teoriade I'enllag de
valéncia. Orbitals hibridssi p.

5. Temab: L'enllag en lesmoléculesi especies discretes
(I1). TeoriaOm

El model dels orbitals moleculars. Aproximacio CLOA. Energiai recobriment. La molécula
d'hidrogen. Moléecules AH. Polaritat de I'enllag i moment dipolar. molecules A2 i molecules AB.
Comparacio entre el métode d'enllag de valénciai el d'orbitals moleculars. Moléecules
poliatdomiques. Enllagos deslocalitzats.

6. Tema6: L'enllac en els sdlids

Estats d' agregacio. Tipus de solids. Estructures compactes. Teoria de bandes. Enllag covalent i
enllag metal.lic. Conductors, semiconductorsi aillants. L’ enllag ionic. Estructures cristal.lines.
Energiareticular. Forges intermoleculars. L' enllag d’ hidrogen. Solids moleculars.

M etodologia docent

Classes d'aula amb I'0s de mitjans audiovisuals.

Avaluacio
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2a convocatoria

la convocatoria (febrer/juny) (juliol/setembre)

Avaluacio en grups Avaluacio individua

- No hi haavaluacié
continuada.
- Savaluaenreferenciaa

I'examen final del curs; cal - Examen obert a tothom.

. ., o - 100%.
No hi haavaluaci6 en grups. aprovar total'assignatura. N . odli
- Hi haun examen final I O-presentat: no reditzar
‘examen.

obligatori per atothom.
- No-presentat: no redlitzar
I'examen.

Bibliografia basica

CASABO, J. : Estructura atémica y enlace quimico, Ed. Reverté.

CENTELLESF.: BRILLAS,E.; DOMENECH,X.: BASTIDA,R.M. Fonaments d'estructura atdmica i de
I'enllag quimic. Publicacions de la Universitat de Barcel ona-Barcanova.

COSTA,JM.; LLUCH,J.M.; PEREZ,J.J. Quimica. Estructura de |la matéria. Enciclopédia Catalana.
Biblioteca Universitaria.

COX, P.A. Introduction to quantum theory and atomic structure, Oxford chemistry primers.

GRAY, H.B. Chemical bonds. an introduction to atomic and molecular structure, University Science Books
JEAN, Y; VOLATRON, F. Atomistique et liaison chimique, Ed. Science International .

MAHAN,B. Quimica. Curso universitario. Ed. Addison Wesley

PARAIRA,M.; PEREZ GONZALEZ, J.J. Célculos basicos en estructura atomica y molecular. Ed.
Vicens-Vives

WINTER, M.J. Chemical Bonding, Oxford chemistry primers

Bibliografia complementaria
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Enllacos

Informaci6 de |'assignatura

http://klingon.uab.es/mmf/estructura
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