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Attivita Lezioni frontali Esercitazioni Laboratorio Totale
Crediti 4 2 6

Ore attivita 32 30 62
Ore studio individuale 68 20 88

Pre-requisiti

Conoscenze di base della Chimica Generale

Obiettivi di Base

Completa conoscenza della struttura molecolardle @®rie di rappresentazione delle molecole.

Obiettivi Formativi
Disciplinari

Conoscenza e applicazioni delle teorie dell'orkitaiolecolare, del legame di valenza a molecole
complessi.

Contenuto

* La teoria cinetica dei gas: derivazione e applmae della funzione di distribuzione di Maxwell-
Boltzmann, concetto di probabilita, valore piu pablle e valore medio di una grandezza fisica.

e L'atomo di idrogeno in meccanica classica: cetotiici e modello di Bohr e sviluppi successivi.
» Le funzioni d'onda: proprieta matematiche deliezioni d'onda, propagazione di un onda, onda
stazionaria, particella in una buca di potenziabmaadimensionale infinita (in x), ortonormalita ke
funzioni, energia dei livelli permessi, nodi ddllmzioni, lunghezza d’onda, valori medi e piu
probabili di x, influenza della forma della bucatensione alla buca bi-dimensionale.

* L'atomo di idrogeno in meccanica quantisticeoltigione dell'equazione di Schrédinger in

coordinate polari (K, ¢), espressione analitica della parte spaziale aifunzione d'onda,

introduzione dei numeri quantici n, | € m in medcarguantistica.

» Gli orbitali atomici: funzioni di spin, gli atond piu elettroni, hamiltoniano di un atomo pluri-
elettronico, approssimazione degli elettroni indigeenti, campo autoeerente (SCF), orbitali di Sla
(STO), configurazione elettronica degli atomi a @iéttroni, principio di Pauli, antisimmetria delle
funzioni d'onda, determinante di Slater, ortogaw@adielle funzioni d’'onda ns e calcolo della
ricopertura degli STO in alcuni stati di H

* Il legame chimico: strutture di Lewis, metodo VSE e geometria molecolare, strutture risonant
» Teoria del legame di valenza: lo ione H2+ e ldewola H2, il metodo di Heitler-London o
I'indistinguibilita degli elettroni, le forme iorte nelle rappresentazioni, necessita e costruziegk
orbitali ibridi

* Teoria degli orbitali molecolari:lo ione H2+ & inolecola H2, I'approssimazione LCAO, gli orbitali
molecolari di legame e di antilegame, orbitali neolari di simmetrias, © €3.

» Metodo di approssimazione: il metodo variazioreledeterminante secolare
» Applicazioni delle teorie del legame di valenzaegli orbitali molecolari: descrizione di molecole
poliatomiche e costruzione del diagramma energetiombinazione lineare di orbitali di stessa
simmetria (SALC), molecole diatomiche, triatomidimeari, triatomiche piegate, tetratomiche,
pentatomiche (CO, OH-, BeH2, H20, BH3, BF3, CH4,3\H2CO, CO3=, SO2, PH5,CIF3, SO3,
S04=, SO2F2, OSF4, XeF5+, ...)

» Applicazioni del metodo variazionale: ricercalddélinzione d’'onda che minimizza I'’energia in u
sistema atomico, calcolo dell’energia di stabilzpae del legame dovuta alla delocalizzazione in
CO2, C4H6, C6H6

 Teoria del legame nei complessi di coordinaziamenposti di coordinazione, teoria elettrostatica
del legame, teoria del legame di valenza (complettakedrici (sp3d2, d2sp3), quadrati planari e
tetraedrici), teoria del campo cristallino (complesttaedrici (basso spin, alto spin), quadratnptd
e tetraedrici), distorsioni tetragonali della sintizeottaedrica (teorema di Jahn-Teller), teoriglid
orbitali molecolari (complessi ottaedrici (interaze n legante-metallo, retrodonaziong influenza|
della natura del legante), complessi quadrati piamaetraedrici), serie spettrochimica, molegole
sandwich: il ferrocene (gli_orbitali molecolari k diagrammaenergetico), struttura dei mete-

D

Testi consigliati

“Fondamenti di Chimica - Legame Chimico”, M.Capitefti, Celiberto, C.Gorse, S. Longo, Ed. Adriatica, 2000;
“Geometria molecolare: il modello VSEPR”, R.J. Gifless |. Hargittai Ed.Zanichelli.
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