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	tb_cognome_resp: Mazzuca
	tb_denominazione_ins_ita: Chimica Fisica II e Laboratorio
	tb_denominazione_ins_eng: Physical Chemistry II and Laboratory
	tb_canale: 
	tb_codice: 8067141
	tb_CFU: 12
	tb_anno_accademico: 2024/25
	tb_cds: Chimica Applicata Laurea Triennale
	tb_nome_resp: Claudia
	rb_tipo_laurea: 1
	tb_lingua: Italiano
	tb_nome_resp_mod: Mariano
	tb_cognome_resp_mod: Venanzi (3 cfu)
	tb_denominazione_mod_ita: 
	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_versione: 1.1
	Casella di testo 1: 
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI: Conoscenza dei fondamenti e dei metodi della Meccanica Quantistica. Conoscenza delle proprietà molecolari descritte secondo la Meccanica Quantistica. Conoscenza dei fondamenti della Termodinamica Statistica. Conoscenze di base della  spettroscopia (atomica e molecolare) e sull'utilizzo di tecniche spettroscopiche ottiche al fine di ottenere parametri molecolari quali lunghezze di legame,  costanti di forza, proprietà di stati elettronici. 
 
 
CONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: Profondità e coerenza della conoscenza delle metodologie chimico-fisiche per la descrizione delle molecole e delle loro proprietà. Capacità di applicazione dei metodi chimico-fisici a casi specifici.
 
 
CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE: Capacità di calcolo di osservabili fisiche in sistemi modello. Capacità di interpretazione di osservabili sperimentali in termini di proprietà molecolari e statistiche. Capacità di effettuare esperimenti di tipo spettroscopico ed interpretarne i dati.
 
 
AUTONOMIA DI GIUDIZIO: Dimostrare di avere la capacità di formulare giudizi autonomi si problemi scientifici ed esperimenti.
 
 
ABILITÀ COMUNICATIVE: Capacità di esporre, sia oralmente che tramite relazioni scritte, in maniera semplice e concisa, in un linguaggio scientifico corretto, le nozione i apprese ed i risultati delle esperienze di laboratorio.
 
 
CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:
 Capacità di affrontare in maniera autonoma, ulteriori approfondimenti rispetto alle nozioni di base fornite dal corso.
 
	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES: Knowledge of the fundamentals of Quantum Mechanics. Description of the molecular properties according to Quantum Mechanics concepts. Knowledge of the fundamentals of Statistical Thermodynamics. Basic knowledge of atomic and molecular spectroscopy;  use of optical spectroscopic techniques to obtain molecular parameters such as bond lengths, and properties of electronic states.
 
 
KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:understanding of physico-chemical  methodologies for the description of  properties of molecules. Capability of applying quantum.mechanics approach to case-studies. 
 
 
APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:Ability to calculate physical observables in model systems. Ability to interpret experimental observables in terms of molecular and statistical properties. Ability to perform spectroscopic experiments and analyze data.
 
 
MAKING JUDGEMENTS: Demonstrate the capability of performing independent judgments on scientific problems and on the quality of experimental data.
 
 
COMMUNICATION SKILLS: capability to explain,  orally and by reports, in a simple and concise way, in a  scientific language, the learned notions and the results of laboratory experiences.
 
 
LEARNING SKILLS: Students will be able to deepen, in a independent way,  the knoweledge presented in this course
	tb_programma_ita: Proprietà dello spazio di Hilbert. Vettori di base. Principio di sovrapposizione degli stati. Processo di ortogonalizzazione.

Operatori quanto-meccanici. Regole di corrispondenza. Equazione agli autovalori. Ortogonalità di autofunzioni corrispondenti ad autovalori diversi (dim.). 

Postulati della meccanica quantistica. Dipendenza temporale della funzione di stato. Generalizzazione del 3° postulato. Soluzioni stazionarie dell equazione di Schrödinger.

Operatore commutatore. Principio di indeterminazione. Variazione temporale del valore aspettato. Autofunzioni comuni a più operatori. Notazione di Dirac. Proprietà delle matrici che rappresentano un operatore quanto-meccanico. Principio di corrispondenza. Variabili indipendenti. Fattorizzazione della funzione di stato (18h).

Particella libera monodimensionale. Particella nella scatola monodimensionale a pareti rigide. Stima degli stati traslazionali di una particella in una scatola tridimensionale. Densità e degenerazione degli stati traslazionali. Barriera con V> E: effetto tunnel. 

Degenerazione di scambio. Degenerazione di simmetria. Indistinguibilità di particelle identiche. Significato fisico delle funzioni simmetrica ed antisimmetrica (8h).

Oscillatore Armonico. Autofunzioni e autovalori dell'energia (senza dim.) (6h). 

Operatori del momento angolare orbitale. Regole di commutazione. Quantizzazione spaziale. Autovalori ed autofunzioni (senza dim.). Rotatore rigido. Autovalori ed autofunzioni. Costante rotazionale. Degenerazione del livello rotazionale. Operatori di spin. Classificazione delle particelle in base allo spin. Operatore di scambio. Fermioni e bosoni. Funzione d'onda completa di due fermioni. Principio di Pauli (10h).

Postulati della Termodinamica Statistica (TS). Teorema ergodico.

Ensemble canonico. Interpretazione molecolare del calore e del lavoro (I principio della TC). Funzione di ripartizione di un sistema termodinamico: definizione e significato fisico. Espressioni TS delle grandezze termodinamiche di un sistema (10h). 

Definizione dell’Ensemble Microcanonico. Entropia di un sistema dell’Ensemble Microcanonico. Fluttuazioni dell’energia di un sistema nell’ensemble canonico. Equivalenza termodinamica degli insiemi (4h).

Postulato di Gibbs della TS. Entropia residua (4h).

Statistica classica di Boltzmann. Funzione di ripartizione molecolare. Statistica di Boltzmann corretta. Limite classico. Statistiche quantistiche: popolazione della distribuzione più probabile; criteri di convergenza delle statistiche quantistiche nella statistica di classica (4 h). 

Funzione di ripartizione traslazionale. Lunghezza d’'onda termica di De Broglie. Temperatura caratteristica traslazionale. Grandezze TS del gas ideale monoatomico. 

Temperatura caratteristica rotazionale. Funzione di ripartizione rotazionale. Fattore di simmetria. Temperatura caratteristica vibrazionale. Funzione di ripartizione vibrazionale. Grandezze TS del gas ideale biatomico. Contributi alle grandezze termodinamiche dei vari modi di moto. Funzione di ripartizione per le molecole poliatomiche.

Equipartizione dell’energia (10h). 

Equilibrio chimico. Costante di equilibrio per una reazione tra gas ideali. Effetto dei fattori entropico ed entalpico sulla costante di equilibrio. Reazione isomerica A  B. 

Reazione di scambio. Teoria dello stato di transizione. (6h)

 

 

Lo spettro elettromagnetico. Interazione radiazione - materia. Approssimazione di dipolo elettrico. Concetti generali della spettroscopia molecolare. Regole di selezione e intensità di una transizione; legge di Lambert-Beer. Forma delle bande spettrali. Approssimazione di Born-Oppenheimer. (6h)

Spettroscopia rotazionale in fase gassosa.Spettroscopia vibrazionale in fase gassosa e in soluzione; . Modi normali di vibrazione. Uso di spettri vibrazionali per il riconoscimento di sostanze e di determinazione di parametri molecolari in molecole biatomiche e poliatomiche.  (6h) Principio di Franck-Condon. Spettroscopia elettronica. Simboli di termine. (4h)

 Esperienze di laboratorio. 1) Spettro rotovibrazionale di ossido di carbonio in fase gassosa; 2) spettro vibrazionale di Cloroformio e cloroformio deuterato. 3) spettro vibrorotazionale di 

ammoniaca in fase gassosa.  4) spettro della molecola di iodio in fase gassosa. (12h)
	tb_programma_eng: Properties of Hilbert space. Basic vectors. Superposition principle. Orthogonalization process.

Quantum-mechanical operators. Correspondence principle. Eigenvalues and eigenfunctions 

Postulates of quantum mechanics. Time dependent state function. Generalization of the 3rd postulate. Stationary solutions of the Schrödinger equation.

Switch operator. Uncertainty principle. Time variation of expected value. Simultaneous eigenfunctions. Dirac notation. Properties of matrices representing a quantum mechanical operator. Correspondence principles. Independent variables. Factorization of the status function (18h).

One-dimensional free particle. Particle in the one-dimensional box with rigid walls.  Translational states of a particle in a three-dimensional box. Density and degeneration of translational states. Barrier with V> E: tunnel effect. 

Exchange degeneration. Symmetry degeneration. Indistinguishability of identical particles. Physical meaning of the symmetric and antisymmetric functions (8h).

Harmonic Oscillator. Eigenfunctions and eigenvalues of energy  of an harmonic oscillator(without dim.) (6 h).

Operators of the orbital angular momentum. Commutators. Spatial quantization. Eigenvalues and eigenfunctions (without dim.) of the orbital angular momentum. Rigid rotator. Eigenvalues and eigenfunctions of the rigid rotator. Rotational constant. Degeneration of the rotational level. Spin operators. Particle classification based on spin. Exchange operator. Fermions and bosons. Complete wave function of two fermions. Pauli's principle. (10 h).

Postulates of Statistical Thermodynamics (ST). Ergodic theorem.

Canonical Ensemble. Molecular interpretation of heat and work (The principle of CT). Distribution function of a thermodynamic system: definition and physical meaning. TS expressions of the thermodynamic quantities of a system.

Definition of the Microchanonic Ensemble. Entropy of a Microchanonic Ensemble system. System energy fluctuations in the canonical ensemble. Thermodynamic equivalence of sets.

ST Gibbs postulate. Residual entropy. (14 h).

Classical Boltzmann statistic. Molecular distribution function. Correct Boltzmann statistic. Classic limit. Quantum statistics: population of the most probable distribution; convergence criteria of quantum statistics in classical statistics (4h).

Translational distribution function. De Broglie wavelength translational characteristic temperature. ideal monoatomic gas in ST.

Rotational characteristic temperature. Rotational distribution function. Symmetry factor. Vibrational characteristic temperature. Vibration distribution function. Ideal diatomic gas in ST. Contributions to the thermodynamic quantities of the various motion modes. Distribution function for polyatomic molecules.

Energy allocation (14 h).

Chemical equilibrium. Equilibrium constant for a reaction between ideal gases. Effect of entropic and enthalpy factors on the equilibrium constant. Isomeric reaction A  B.

Exchange reaction. Transition state theory (6 h).

 The electromagnetic spectrum. Interaction of radiation with matter. Electric dipole approximation. General concepts of molecular spectroscopy. Selection rules and intensity of a transition;  the Lambert-Beer law. Line-Shape Functions. Born-Oppenheimer approximation. Rotational  spectroscopy in gas phase.

Vibrational  spectroscopy in gas phase and in solution.  Vibrational motion of biatomic molecules. Vibrational motion of polyatomic molecules: Normal modes . Use of vibrational spectra to determine molecular parameters in diatomic and polyatomic molecules. Franck-Condon principle. Electronic spectroscopy. Term simbol.

 Laboratory. 1) Rotovibrational spectrum of carbon monoxide; 2) vibrational spectrum of chloroform and deuterated chloroform. 3) Rotovibrational spectrum of NH3. 4) absorption spectrum of iodine molecule.
	tb_prerequisiti_ita: Acquisizione dei concetti di base dei corsi di Analisi I e II, di Fisica I e II e di Chimica Fisica I.
	tb_prerequisiti_eng: Notions of Mathematic I and II, Physics I and II and Physical Chemistry I
	cb_prova scritta: Yes
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Yes
	cb_val_progetto: Off
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Yes
	tb_mod_verifica_ita: Durante lo svolgimento del corso, saranno effettuate 2 prove scritte di accertamento parziale, ciascuna costituita da 3 esercizi a carattere applicativo, da svolgersi in un tempo massimo di 2 ore.  In caso di esito complessivamente sufficiente lo studente può effettuare l'esame orale conclusivo teso ad accertare la conoscenza metodologica di tipo generale. A discrezione dello studente, le due prove scritte possono essere sostituite da 1 scritto a carattere generale che, in caso di esito sufficiente, permette di sostenere l'esame orale finale.
 Condizioni necessarie per affrontare la prova orale sono 1) la frequenza obbligatoria alle esperienze di laboratorio; 2) la presentazione di relazioni scritte sulle esperienze di laboratorio con relativa interpretazione dei dati spettrali.
 
 Possibile modalità di graduazione del voto per esame scritto
 
Il compito scritto è articolato in due o tre esercizi su argomenti trattati durante il corso e oggetto di lezioni frontali od esercitazioni numeriche, a diversi gradi di difficoltà.  A questo elaborato viene data una valutazione in trentesimi e la votazione farà media con il risultato dell’esame orale.
 
18-23, lo studente ha acquisito i concetti di base della disciplina, sa risolvere esercizi semplici riguardanti i concetti generali della meccanica quantistica e termodinamica statistica.
24-27, lo studente ha acquisito in maniera approfondita i concetti di base della disciplina, ed effettuare i collegamenti fra le varie materie, risolvendo esercizi semplici e parte di esercizi e quesiti più complessi. Il linguaggio è appropriato e corretto.
28-29, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e ben strutturato. È in grado 
di risolvere esercizi semplici e gran parte di esercizi e quesiti più complessi. Si esprime con brillantezza e proprietà di linguaggio.
30 e 30 e lode, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e approfondito. È in grado di risolvere sia esercizi semplici che esercizi e quesiti più complessi, spiegando ed interpretando in maniera corretta i risultati. 
 
 
Possibile modalità di graduazione del voto per esame orale e relazioni.
 
18-22, lo studente ha acquisito i concetti di base della disciplina, modo di esprimersi e linguaggio sufficientemente corretti e appropriati.
22-26, lo studente ha acquisito in maniera approfondita i concetti di base della disciplina, ed è abbastanza in grado di effettuare i collegamenti fra le varie parti del corso. Presenta linearità nella strutturazione del discorso. Il linguaggio è appropriato e corretto.
27-29, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e ben strutturato. È in grado di applicare e rielaborare in maniera autonoma, le conoscenze acquisite. Evidenzia ricchezza di riferimenti e capacità logico-analitiche con un linguaggio fluido, appropriato e vario.
30 e 30 e lode, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e approfondito. Sa applicare conoscenze a casi e problemi complessi ed estenderle a situazioni nuove. Si esprime con brillantezza e proprietà di linguaggio senza esitazioni.
 

	tb_mod_verifica_eng: The evaluation is made through 2 intermediate evaluations (each consisting of 3  exercises, to be performed in a maximum time of 2 hours) and a final exam (written and oral). A positive evaluation at the intermediate test give direct access to the oral exam, otherwise a positive evaluation in the written proof is needed. The students have to prepare a report on the laboratory experiences that will be considered in the final score.
 
Evaluation of written exam
 
The written task is divided into two or three exercises on topics covered during the course and explained with exercises, at different degrees of difficulty. The evaluation of the written part  will be averaged with that of the oral exam.
 
18-23, the student has acquired the basic concepts of of quantum mechanics and statistical thermodynamics, knows how to solve simple exercises concerning the general concepts of quantum mechanics and statistical thermodynamics.
24-27, the student has deeply acquired the basic concepts of quantum mechanics and statistical thermodynamics, and is able to perform connections between the various subjects, solving simple exercises and part of more complex exercises and questions. The language is appropriate and correct.
28-29, the student has a complete and well-structured set of knowledge. He is able to solve simple exercises and a large part of more complex exercises and questions. It has a very good ability of explanation.
30 and 30 cum laude, the student has a complete and strong knowledge of the arguments. He/she is able to solve correctly both simple exercises and more complex exercises and questions, explaining and interpreting the results correctly.
 
 
 Evaluation of the oral part of exam and of reports.
 
18-22, the student has acquired the basic concepts of quantum mechanics and statistical thermodynamics, and the used scientific language is sufficiently correct and appropriate.
23-26, the student has acquired deeply the basic concepts of quantum mechanics and statistical thermodynamics, and is quite capable of making suitable connections between the various parts of the course. The language is appropriate and correct.
27-29, the student has a complete and well-structured set of knowledge. The student is able to i apply and re-elaborate the acquired knowledge, with suitable scientific skills and an appropriate and varied language.
30 and 30 cum laude, the student has a complete and in-depth knowledge able to apply knowledge to complex and new problems and extend it to new situations. The student is   able to explain and interpret results correctly.
 
 
	tb_testi_ita:  P. W. Atkins, R. Friedman, Meccanica quantistica molecolare, Zanichelli Ed.

- B. Pispisa, Appunti di termodinamica Statistica, dispense.

- Appunti, materiale didattico ed esercizi forniti dai docenti.

- D.D. Fitts, Principles of Quantum Mechanics, Cambridge University Press

- F. Bernath, Spectra of Atoms and Molecules, Oxford University Press

- C. N. Banwell, E. M. McCash,Fundamental of Molecular Spectroscopy. Mc Graw-Hill

- T. Engel, P. Reid. Termodinamica, termodinamica statistica e cinetica. Piccin
	tb_testi_eng: - B. Pispisa, Appunti di termodinamica Statistica, dispense.

- D.D. Fitts, Principles of Quantum Mechanics, Cambridge University Press

- F. Bernath, Spectra of Atoms and Molecules, Oxford University Press

- C. N. Banwell, E. M. McCash,Fundamental of Molecular Spectroscopy. Mc Graw-Hill

 T. Engel, P. Reid. Termodinamica, termodinamica statistica e cinetica. Piccin

- Notes, teaching material and exercises provided by professors.
	tb_biblio_ita: 
	tb_biblio_eng: 
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Yes
	tb_mod_svolgimento_ita: lezioni frontali, esercitazioni numeriche.
	tb_mod_svolgimento_eng: lectures, exercises.
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: Frequenza obbligatoria alle esperienze di laboratorio; frequenza caldamente consigliata alle lezioni frontali.
	tb_mod_frequenza_eng: Students must attend laboratories.


