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PROLEG A L’EDICIO CATALANA

La Unié Internacional de Quimica Pura i Aplicada, més coneguda entre
nosaltres per la seva sigla anglesa [UPAC, malda des de la seva fundacié el 1919
per millorar, entre altres coses, la comunicacié internacional de la informacié
cientifica, cspecialment de tot allo referent a la quimica. Avui, com és a bastament
conegut, la ciéncia es difon internacionalment quasi exclusivament per mitja de la
llengua anglesa, i, per aixo, tota la documentacié que elabora la IUPAC, per mitja
de les seves diverses comissions, també es fa en aquesta llengua.

Que la ciencia es difongui internacionalment en anglés no obsta perque els
cientifics de comunitats nacionals amb llengiies diferents de I’anglesa, quan
aquestes son de forta tradicié cultural, utilitzin dins de llur ambit lingtistic la
llengua que els és propia, tant en les seves activitats quotidianes, és clar, com en les
professionals. Aquest és el cas de Catalunya i dels Paisos Catalans, on des de sem-
pre els aspectes més avangats, tant de la ciéncia com de la tecnologia, s’han difés
sense necessitat de manllevar cap altra llengua. I gosaria dir que des de Ramon
Llull —que va traslladar al catala part dels coneixements de la seva época per di-
fondre’ls millor, tot deixant la nosa que el llati comengava a ser per a molts dels
seus coetanis— fins avui hi ha un mateix fil conductor. Els cientifics i tecnics d’ex-
pressié catalana tradicionalment han assumit la responsabilitat social de transme-
tre els coneixements especialitzats en la llengua del seu pais. Aixi ho veiem a les
aules, als laboratoris 1 als tallers.

Modernament, el catali dins els mén de la ciéncia i la técnica va de bracet de
Pangles. T hi va per una doble necessitat, tal com passa, d’altra banda, a les altres
llengiies europees considerades com a fortes. La practica totalitat dels avengos
cientifics 1 técnics entren a casa nostra acompanyats dels mitjans de comunicacié
especialitzats, basicament escrits en llengua anglesa. Els nostres professionals
traslladen la informacié que els és rellevant amb tota naturalitat a la seva llengua
de comunicacié quotidiana i, val a dir, ho fan, en general, amb un grau d’encert 1
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qualitat elevat. A més a més, aquests darrers anys, tots els indicadors palesen que
el treball dels cientifics del nostre pais és, com més va, més present internacional-
ment, tant en la literatura especialitzada com en els forums de discussié i difusié.
Aquest coneixement generat pels cientifics catalans, malgrat que és expressat ini-
cialment en la seva llengua, quan hom en fa la seva disseminacié internacional el
trasllada també amb tota naturalitat a I’anglés. Amb unes altres paraules, tant la
transmissié com la generacié de coneixements dins del nostre ambit és feta en
lallengua propia, i en anglés quan és tracta de comunicacié internacional. Per tant,
no hi ha una situacié diglossica respecte a 'angles, siné de complementarietat.

Es, doncs, en aquest context que obres com la present, que apleguen reco-
manacions d’un organisme reconegut internacionalment per a millorar la difusié i
bescanvi de la informacié cientifica en el camp de la quimica, cal que siguin adap-
tades a la llengua catalana, per tal que la comunicacié cientifica dins el nostre am-
bit lingiiistic tingui el mateix grau de coheréncia que el de la llengua de referéncia
internacional i que la correspondéncia entre ambdues llengiies sigui solidament
establerta.

L’Institut d’Estudis Catalans ha estat molt sensible a ’adaptacié al catala de
les recomanacions de nomenclatura que ha anant elaborant la IUPAC. Al frontis-
pici d’aquest volum hi ha ressenyades les diverses versions catalanes publicades
fins ara per 'IEC de les d’obres de la IUPAC, la qual cosa denota Iinteres de la
nostra institucié per la normalitzacié i difusié de la nomenclatura en quimica, en
especial d’aquells aspectes en els quals, en haver-hi unes recomanacions interna-
cionals, cal que el catala hi encaixi adequadament.

Ara el lector té a les mans la versié catalana d’un llibre emblematic de la TU-
PAC: MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA, obra fonamental
dins el context de la metrologia que aplega unes recomanacions internacionals per
als noms i el simbolisme de les magnituds i unitats fisiques i fisicoquimiques més
emprades en quimica, que ultrapassen I"ambit estricte d’aquesta ciencia i abracen
els més diversos camps cientifics i tecnologics, recomanacions que sén d’una gran
utilitat també per als diferents cicles educatius.

Es precisament per aquest caracter fonamental suara esmentat que aquesta
obra s’ha convertit arreu en un referent pel que fa a la nomenclatura i la simbolo-
gia de les magnituds fisicoquimiques en llengua anglesa. I és justament aquest ca-
racter d’obra de referéncia que, modestament, hem volgut atribuir també a la seva
edici6 en llengua catalana. Amb aquesta finalitat, s’ha intentat conferir a ’obra la
maxima coherencia 1 rigorositat. Pel que fa als aspectes estrictament lingiiistics,
hem intentat cenyir-nos tant com hem pogut a la normativa vigent. Tanmateix, en

els pocs casos on la normativa bé no es pronunciava, bé estava en contradiccié
amb altres obres de referéncia, hem intentat donar les solucions que, al nostre en-
tendre, esdevenen més logiques i que ’ambit i la freqiiencia d’us han fet que esti-
guin més arrelades en la nostra llengua. Finalment, 1 com a culminacié d’aquest
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esperit sistematitzador, s’ha canviat el format del vocabulari de 'obra original,
per tal de fer-lo més til i practic al lector. A més a més, s’ha introduit també el
mateix index en el format anglés-catald, per tal que la cerca de termes pugui ser
duta a terme en ambdues direccions.

El doctor Josep M. Costa n’ha fet la traduccié, la qual ha estat duta a terme
amb molta estimacié, gosaria dir per la seva condicié de catedratic de Quimica Fi-
sica, primer a la Universitat Autdnoma de Barcelona i actualment a la Universitat
de Barcelona, on ha pogut aportar tota I'experiéncia docent i investigadora de la
seva llarga vida professional.

Com a membre de la Secci6 de Ciencies i Tecnologia de 'TEC i catedratic de
Quimica Analitica de la Universitat Autdonoma de Barcelona, he tingut el goigila
responsabilitat de preparar la publicacié d’aquesta obra, on he comptat amb I'ajut
de Llufs Marquet, de la Societat Catalana de Tecnologia, en alguns aspectes lexi-
cografics, i sobretot de Sergi Garcia i Maiies, de I’Oficina de Correccié 1 Assesso-
rament Lingiiistics de 'TEC (OCAL), que també s’ha ocupat de la correcci6 dels
originals, juntament amb Josep M. Mestres, cap de TOCAL, i Laia Campama,
col-laboradora d’aquesta Oficina, que s’han encarregat de supervisar lingiistica-
ment tota I’obra i, especialment, han tingut cura dels aspectes tipografics. El
TERMCAT, Centre de Terminologia de la Generalitat de Catalunya, de la ma de
Rosa Colomer, ha vetllat per la correccié terminoldgica, especialment pel que fa
als vocabularis situats al final de I’obra.

SALVADOR ALEGRET
Secretari general de 'TEC
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PREFACI DE LA VERSIO ORIGINAL

L’objectiu d’aquest manual és millorar el bescanvi internacional d’informa-
ci6 cientifica. Les recomanacions per a assolir aquest objectiu estan incorporades
en tres apartats generals. El primer és I"s del cilcul de magnituds per tal de mane-
jar les magnituds fisiques i les regles generals per al simbolisme de magnituds i
unitats, descrit tot aixo en el capitol 1. El segon és I'as de simbols convinguts in-
ternacionalment per a les magnituds d’utilitzacié més freqiient, com es descriu en
el capitol 2. El tercer és I'is de les unitats del sistema internacional (d’ara enda-
vant, unitats SI), sempre que aixd és possible, per a 'expressié dels valors de les
magnituds fisiques; les unitats SI es descriuen en el capitol 3.

Els capitols posteriors recullen la notacié matematica recomanada (capi-
tol 4), les millors estimacions actuals de les constants fisiques (capitols 5 1 6), els
factors de conversié entre les unitats SI i les altres unitats, amb exemples dus (ca-
pitol 7) i les abreviatures i sigles (capitol 8). Les referéncies (p. 169) es donen en el
text mitjangant nombres (i lletres) entre claudators.

Agrairem comentaris, critiques i suggeriments que ens vulgueu fer arribar
per a posteriors addicions a aquest llibre. Els oferiments per a col-laborar en
la traduccié i difusié en altres llengiies s’han de fer, en primera instincia, a la
IUPAC o al president de la Comissio.

Volem donar les gracies als col-legues segiients, que han contribuit significa-
tivament a aquesta edicid, tant per correspondencia com en discussions:

R. A. Alberty (Cambridge, Mass.); M. Brezlngéak (Zagreb); P. R. Bunker
(Ottawa); G. W. Castellan (College Park, Md.); E. R. Cohen (Thousand Oaks,
Calif.); A. Covington (Newcastle upon Tyne); H. B. F. Dixon (Cambridge);
D. H. Everett (Bristol); M. B. Ewing (Londres); R. D. Freeman (Stillwater,
Okl.); D. Garvin (Washington, DC); G. Gritzner (Linz); K. J. Laidler (Ottawa);
J. Lee (Manchester); 1. Levine (Nova York, N. Y.); D. R. Lide (Washington, DC);
J. W. Lorimer (London, Ont.); R. L. Martin (Melbourne); M. L. McGlashan
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(Londres); J. Michl (Austin, Tex.); K. Niki (Yokohama); M. Palmer (Edimburg);
R. Parsons (Southampton); A. D. Pethybridge (Reading); P. Pyykké (Helsinki);
M. Quack (Zuric); ]. C. Rigg (Wageningen); F. Rouquérol (Marsella); G. Schnei-
der (Bochum); N. Sheppard (Norwich); K. S. W. Sing (Londres); G. Somsen
(Amsterdam); H. Suga (Osaka); A. Thor (Estocolm); D. H. Whiffen (Stogursey).

Comissio de Simbols, Terminologia Ian Mills

t Unitats Fisicoquimiques Tomislav Cvita$
Klaus Homann
Nikola Kallay

Kozo Kuchitsu



INTRODUCCIO HISTORICA

El Manual of symbols and terminology for physicochemical quantities and
units [1.a], del qual aquest manual és successor directe, fou preparat per primera
vegada per a la publicacié el 1969, per encarrec de la Divisié de Quimica Fisica de
la IUPAC, per Ialeshores president de la Comissié de Simbols, Terminologia i
Unitats Fisicoquimiques (I.1), M. L. McGlashan. D’aquesta manera va fer una
contribucié substancial a 'objectiu que ell descrivia, en el prefac1 'y aquella pri-
mera edicid, com: «assegurar claredat i precisié, 1 un acord més ampli en I'ds de
simbols, per part dels quimics de diferents paisos, aixi com entre fisics, quimics 1
enginyers, 1 pels editors de revistes cientifiques». La segona edicié del manual,
preparada per a la publicacié per M. A. Paul el 1973 [1.£], 1 la tercera edici6, pre-
parada per D. H. Whiffen el 1979 [1.¢], foren revisions fetes per a tenir en compte
els diversos desenvolupaments del sistema internacional d’unitats (SI), aixi com
altres desenvolupaments de la terminologia.

La primera edicié de Quantities, units and symbols in physical Chemistry,
publicada el 1988 [2.4], fou una versié substancialment revisada 1 ampliada de les
edicions anteriors, amb un titol més simplificat. La decisié de dur a terme aquest
projecte es va prendre en I’Assemblea General de la TUPAC, a Lovaina, el 1981,
quan D. R. Lide era president de la Comissi6. El grup de treball fou establert en la
reunié de Lyngby, el 1983, quan era president K. Kuchitsu, i el projecte ha rebut
un important suport de tots els membres actuals i anteriors de la Comissié 1.1 1
d’altres Comissions de Quimica Fisica, particularment, de D. R. Lide, D. H.
Whiffen i N. Sheppard.

Les ampliacions inclouen part del material préviament publicat en apendixs
[1.d-1.k), totes les noves resolucions i recomanacions sobre unitats de la Confe-
réncia General de Pesos 1 Mesures (CGPM), 1 les recomanacions de la Unié Inter-
nacional de Fisica Pura i Aplicada (IUPAP) de 1978 i del Comite Tecnic 12 de
’Organitzacié Internacional de Normalitzacié (ISO/TC 12). Les taules de mag-
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nituds fisiques (capitol 2) s’ampliaren per incloure les equacions de definici6 i les
unitats SI de totes les magnituds. L’estil del manual també ha estat lleugerament
canviat, i ha passat de ser un llibre de regles a ser un manual de consulta 1 ajut per
a s diari dels cientifics en el seu treball. Exemples d’aixd sén la inclusié d’exten-
ses notes a peu de pagina i insercions aclaridores en el capitol 2, i la introduccié al
calcul de magnituds i les taules de factors de conversié entre les unitats ST i les que
no ho sén, aixi com la transformacié d’equacions, tot aixd en el capitol 7.

El manual, que ha comptat amb I"amplia acceptacié de la comunitat quimica,
ha estat traduit al rus [2.5], a ’hongares [2.c] i al japones [2.d], i parts extenses
n’han estat reproduides en la 7a edici6 i en edicions posteriors del Handbook of
Chemistry and Physics, publicat per CRC Press, el 1990.

El present volum és una versi6 lleugerament revisada i un xic ampliada de
I’edicié anterior. Les noves revisions es basen en les resolucions recents de la
CGPM (3], en les noves recomanacions de la IUPAP [4], en els nous estandards
internacionals ISO-31 [5, 6], en algunes recomanacions publicades per altres co-
missions de la IUPAC, i en nombrosos comentaris que hem rebut de quimics de
tot el mén.

Els canvis principals afecten les seccions: 2.4 («Mecanica quantica i quimica
quantica)», 2.7 («Radiacié electromagnetica») i 2.12 («Cinética quimica»), a fi
d’incloure les magnituds fisiques utilitzades en els camps de rapid desenvolupa-
ment com s6n ara els calculs de quimica quantica, la fisica de lasers i la dispersié
de feixos moleculars. En la present edicié, s’ha afegit una nova seccié 3.9 sobre
magnituds adimensionals, aixi com un index de materies i una llista d’abrevia-
cions emprades en quimica fisica.

Les revisions han estat portades a terme principalment per Ian Mills i per mi
mateix, amb aportacions substancials de Robert Alberty, Kozo Kuchitsu i Martin
Quack, aixi com d’altres membres de la Comissié de Simbols, Terminologia i
Unitats Fisicoquimiques de la TUPAC.

Institut Fraunhofer Tomislav Cvita§
per a la Recerca President
sobre el Medi Atmosferic Comissi6 de Simbols, Terminologia

Juny 1992 1 Unitats Fisicoquimiques
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La composicié de la Comissié durant el periode de 1963 a 1991, en el qual es
van preparar les successives edicions d’aquest manual, fou la seglient:

Membres titulars

President: 1963-1967, G. Waddington (EUA); 1967-1971, M. L. McGla-
shan (RU); 1971-1973, M. A. Paul (EUA); 1973-1977, D. H. Whiffen (RU); 1977-
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1. MAGNITUDS FISIQUES I UNITATS

1.1. MAGNITUDS FISIQUES I CALCUL DE MAGNITUDS

El valor d’una magnitud fisica es pot calcular com el producte d’un valor nu-
meric per una unitat:

magnitud fisica = valor numeéric x unitat

Ni el nom de la magnitud fisica ni el simbol emprat per a designar-la han
d’implicar una eleccié particular d’unitat.

Les magnituds fisiques, els valors numeérics 1 les unitats han de poder ser uti-
litzats d’acord amb les regles ordinaries de I’algebra. Aixi, per exemple, per a la
longitud d’ona A4 d’una de les ratlles grogues del sodi, es pot escriure

4=5,896 x 107 m = 589,6 nm (1)

on m és el simbol de la unitat de longitud anomenada metre (vegeu el capitol 3),
nm és el simbol del nanometre, 1la unitat m 1la unitat nm estan relacionades per

nm=10"°m (2)

L’equivaléncia de les dues expressions de A de I’equacié (1) es dedueix imme-
diatament quan les unitats es tracten d’acord amb les regles de I'algebra 1 es reco-
neix la identitat de nm i 10-? m en I’equacié (2). La longitud d’ona es pot expres-
sar igualment de la manera

A/m =5,896 x 107 3)
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A/nm =589,6 (4)

En tabular els valors numerics de les magnituds fisiques, o retolar els eixos
dels grafics, és particularment convenient usar el quocient entre una magnitud fi-
sica 1una unitat, de manera que els valors que es tabulin siguin nombres purs, com
en les equacions (3) 1 (4).

Exemples
T/K 10°K/T p/MPa In (p/MPa)
216,55 4,617 9 0,5180 -0,657 8
273,15 3,6610 34853 1,248 6
304,19 3,287 4 7,3815 1,999 0
241
P _\
% 08}
ol
—0‘8 L A 'l L
32 36 40 44 48
10° K/T

En comptes de 10° K/7, es poden emprar formes algebraicament equiva-
lents, tals com kK /7 o 10°%(T/K) .

El metode descrit aqui per a la utilitzacié de les magnituds fisiques i les seves
unitats s’anomena calcul de magnituds. Hom en recomana I’Gs en ciéncia i tecno-
logia. La utilitzaci6 del calcul de magnituds no implica cap eleccié particular d’u-
nitats; és clar que un dels avantatges que té és que facilita el canvi d’unitats. En el
capitol 7, que tracta dels problemes del pas d’un sistema d’unitats a un altre, es
donen altres exemples de calcul de magnituds.
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1.2. MAGNITUDS FISIQUES DE BASE I MAGNITUDS FISIQUES
DERIVADES

Per conveni, les magnituds fisiques s’organitzen en un sistema dimensional
constituit per set magnituds de base, i es considera que cadascuna té la seva propia
dimensi6. Aquestes magnituds de base, i el simbols emprats per a designar-les, sén
les seglients:

Magnitud fisica Simbol de la magnitud
longitud /
massa m
temps t
intensitat del corrent eléctric I
temperatura termodinamica £
quantitat de substancia n

—

intensitat lluminosa

La resta de magnituds fisiques s’anomenen magnituds derivades i es consi-
dera que tenen dimensions deduides algebraicament de les set magnituds de base
per multiplicacié o divisié.

Exemple

dimensi6 de (energia) = dimensié de (massa x longitud? x temps 2)

La magnitud fisica quant;mt de substancia o quantitat qmm:m és especial-
ment lmportant per als quimics. La quantitat de substancia és proporcional al
nombre d’entitats elementals especificades d’aquesta substancia. El factor de pro-
porcionalitat és el mateix per a totes les substancies; I'invers d’aquest factor és
la constant d’Avogadro (vegeu les seccions 2.10, p. 62,1 3.2, p. 95, i també el capi-
tol 5). La unitat SI de quantitat de substancia és el mol, definit més endavant, en el
capitol 3. La magnitud fisica guantitat de substancia no s’ha de continuar anome-
nant «nombre de mols», ni tampoc la magnitud fisica massa no s’ha d’anomenar
«nombre de kilograms». Els noms guantitat de substancia i quantitat quimica es
poden abreujar sovint amb el mot guantitat tot sol, particularment en frases com
«quantitat de N,» (vegeu-ne exemples a la p. 70).!

1. La Divisié de Quimica Médica de la TUPAC recomana que la concentracié en quantitat de
substancia es designi abreujadament concentracid de substancia.
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1.3. SIMBOLS DE LES MAGNITUDS FISIQUES I DE LES UNITATS [5.4]

Cal fer una clara distincié entre els noms i simbols de les magnituds fisiques 1
els noms i simbols de les unitats. En el capitol 2 hi ha els noms i simbols de moltes
magnituds fisiques; els simbols donats en aquell capitol sén «recomanacions». Si
emprem altres simbols, cal definir-los clarament. Els noms i simbols de les unitats
es donen en el capitol 3; els simbols de les unitats que hi figuren sén «obligats».

REGLES GENERALS PER ALS SIMBOLS DE LES MAGNITUDS FiSIQUES

El simbol d’una magnitud fisica ha de ser, en general, una sola lletra de I'alfa-
bet llatf o grec (vegeu la p. 181).! Hom pot usar lletres majuscules o mindscules.
La lletra s’ha d’imprimir en cursiva. Sino es disposa de cursiva, hom pot recérrer
a subratllar els simbols de les magnituds fisiques, tal com fan de vegades els im-
pressors. El simbol es pot modificar quan calgui mitjangant un subindex i/0 su-
perindex de significat especific. Els subindexs i superindexs que sén per si matei-
xos simbols de magnituds fisiques o de nombres s’han d’imprimir en cursiva; la
resta de subindexs 1 superindexs s’han d’imprimir en rodona.

Exemples
G per a la capacitat calorifica a pressié constant
X; per a la fraccié molar de I'especie ¢

pero Cs per a la capacitat calorifica de la substancia B
K per a ’energia cinetica*
U, per a la permeabilitat relativa
A H®  peral’entalpia de reacci6 estandard
Vi per al volum molar

El significat dels simbols de les magnituds fisiques es pot precisar encara més
mitjangant un o dos subindexs, o amb informacié escrita entre paréntesis.

1. Esfa una excepcié amb certes magmtuds adimensionals emprades en I'estudi de fenomens
de transport, pera les quals els simbols convinguts internacionalment consten de dues lletres (vegeu la
secci6 2.15).

Exemple
nombre de Reynolds, Re

Quan aquests simbols apareixen com a factors en un producte, cal separar-los d'altres simbols
per un espai, pel signe de multiplicar o amb paréntests.

# Enangles, el simbol d’energia cinttica, E,, es representa E|, (i ‘kinetic’). (Nota de I’ed.)
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Exemples
AS° (HgCl,, cr, 25°C)=-154,3 ] K~ mol~!
1= (0G/on)r . .,

Els vectors i les matrius es poden imprimir en lletra negreta cursiva; per
exemple: A, a. Les matrius i els tensors s’imprimeixen de vegades en lletra negre-
ta de pal sec, per exemple: S, T. Els vectors es poden caracteritzar alternativa-
ment mitjancant una sageta: A, @; i els tensors de segon rang, amb una doble
sageta: S, 7.

REGLES GENERALS PER ALS SIMBOLS DE LES UNITATS

Els simbols de les unitats s’han d’imprimir en rodona. Cal mantenir-los inal-
terats en el plural i no han d’anar seguits de punt, excepte al final d’enunciat.

Exemple

r=10cm, no cm. ni cms.

El simbols de les unitats s’han d’escriure amb lletres mintscules, excepte
quan provenen d’un nom personal, que han de comencar amb majdscula. Una
excepci6 és el simbol del litre, que pot ser L o, és a dir, en majtscula o en minis-
cula.

Exemples
m (metre), s (segon), perd ] (joule), Hz (hertz)

Els muluples 1 submultiples decimals de les unitats es poden indicar mitjan-
cant els prefixos definits més endavant, en la seccié 3.6.

Exemples
nm (nanometre), kHz (kilohertz), Mg (megagram)

1.4. L’US DELS MOTS EXTENSIU, INTENSIU, ESPECIFIC 1 MOLAR

Una magnitud, el valor de la qual és additiu per als subsistemes, s’anomena
extensiva; per exemple, la massa 2, el volum V, I’energia de Gibbs G. Una magni-
tud, la quantitat de la qual és independent de I’extensid del sistema, s’anomena in-
tensiva; per exemple, la temperatura 7, la pressié p, el potencial quimic (energia
de Gibbs molar parcial) p.
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L’adjectiu especific situat darrere del nom d’una magnitud extensiva indica
sovint ‘dividit per la massa’. Quan el simbol de la magnitud extensiva és una lletra
majuscula, el stmbol emprat per a la magnitud especifica sovint és la lletra minds-
cula corresponent.

Exemples
volum, V
volum especific, v = V/m = 1/p (on p és la densitat massica)
capacitat calorifica a pressié constant, C,
capacitat calorifica especifica a pressi6 constant, ¢, = C, /m

L’ISO [5.4] recomana designar sistematicament les magnituds fisiques deri-
vades d’altres mitjangant la divisi6 per la massa, el volum, I’area i la longitud em-
prant els complements nominals massic, volimic, d’area i longitudinal, respecti-
vament. La Divisié de Quimica Medica de la IUPAC recomana, a més, usar el
complement nominal d’entitat per a magnituds derivades mitjangant la divisié pel
nombre d’entitats [8]. Aixi, per exemple, el volum especific sanomena volum
massic i la carrega superficial, densitat de carrega per area.

L’adjectiu molar darrere del nom d’una magnitud extensiva significa gene-
ralment ‘dividit per la quantitat de substancia’. El subindex ,, en una magnitud ex-
tensiva indica la magnitud molar corresponent.

Exemples
volum, V volum molar, V,, = V/n (p. 62)
entalpia, H  entalpia molar, H,, = H/n

De vegades és convenient dividir totes les magnituds extensives per la quan-
titat de substancia, de manera que totes les magnituds passen a ser intensives; lla-
vors es pot ometre el subindex ,, si s’explicita aquesta convencié i no hi ha perill
d’ambigiiitat. (Vegeu també els simbols recomanats per a les magnituds molars
parcials en la secci6 2.11, p. 71, i els «<Exemples de I'ds d’aquests simbols», p. 76.)

En alguns casos I'adjectiu molar té un significat diferent, a saber, el de ‘divi-
dit per la concentracié en quantitat de substancia’.

Exemples
coeficient d’absorcié, a
coeficient d’absorcié molar, € = a/c (p. 51)
conductivitat, ¥
conductivitat molar, A = x/c (p. 85)
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1.5. PRODUCTES I QUOCIENTS DE MAGNITUDS FISIQUES
I D’UNITATS

Els productes de magnituds fisiques es poden escriure de qualsevol de les
maneres seglients:

ab o ab o ab o axb

i analogament, els quocients es poden escriure
a
alb o 7 ° ab™!

Exemples
F=ma, p=nRT/V

Cal no emprar més d’una barra obliqua (/) en una mateixa expressio, llevat
que s’utilitzin paréntesis per tal d’evitar ambigiiitats.

Exemple
(a/b)fc, peromai a/b/c

Quan s’avaluen combinacions de molts factors, la multiplicacié precedeix la
divisi6, en el sentit que a/bc s’ha d’interpretar com a/(bc) i no com (a/b)c; malgrat
tot, en les expressions complexes és convenient usar paréntesis per a evitar qualse-
vol ambigiiitat.

Els productes i quocients d’unitats es poden escriure de manera similar, ex-
cepte que, quan en un producte d’unitats s’omet el signe de multiplicacié, cal dei-
xar un espai entre els simbols de les diferents unitats.

Exemple
N=mkgs? perdno mkgs?






2. TAULES DE MAGNITUDS FISIQUES

Les taules segiients contenen els noms i els simbols recomanats interna-
cionalment per a les magnituds fisiques més emprades pels quimics. Podem
trobar altres magnituds i simbols en les recomanacions de la TUPAC [4] i de
IISO [5].

Encara que els autors sén lliures d’adoptar qualsevol simbol que vulguin per
a les magnituds que facin servir, sempre que en defineixin la notacié i aquesta
s’ajusti a les regles generals indicades en el capitol 1, no cal dir que és molt més
convenient per a la comunicacié cientifica que tothom segueixi una notaci estan-
dard. Els simbols que es donen més avall han estat seleccionats d’acord amb la
prictica corrent i procurant al maxim evitar conflictes. En determinades situa-
cions es poden acceptar petits canvis dels simbols recomanats, potser afegint o
modificant subindexs o superindexs, o ambdés, o mitjangant I"ds opcional de ma-
jiscules o mindscules. També es pot simplificar la notaci6 dins del camp restringit
d’un ambit, ometent per exemple subindexs o superindexs qualificatius, sempre
que aixd no porti a confusié. En qualsevol cas, cal definir sempre la notacié adop-
tada. Les desviacions importants dels simbols recomanats han de ser particular-
ment definides amb molta cura.

Les taules han estat ordenades per temes. Les cinc columnes de cada taula
donen el nom de la magnitud, el simbol o simbols recomanats, una breu defini-
cié, el simbol de la unitat SI coherent (sense prefixos de multiples o submiiltiples,
vegeu la p. 99) i les referéncies de peu de pagina. Quan es recomanen dos 0 més
simbols, s’escriuen separats per comes si sén igualment acceptables, perd es po-
sen entre paréntesis els que no sén prioritaris. Els simbols de magnituds lleugera-
ment diferents estan separats per punt i coma. Les definicions es donen només
per a identificacié i no necessiriament sén completes, de manera que cal conside-
rar-les més com a relacions ttils que com a definicions formals. En el cas de les
magnituds adimensionals, s’ha posat un 1 en la columna de la unitat SI. En les no-
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tes de peu de taula i en les insercions del text entre taules, si s’escau, hi figuren al-

tres informacions.

2.1. ESPAIITEMPS

Els noms i els simbols aconsellats aqui estan d’acord amb els recomanats per

la IUPAP [4] i per 'ISO [5.5, 5.¢].

Nom Simbol Definicié Unitat SI ~ Notes
coordenades cartesianes espacials X,z m
coordenades polars esferiques r; 6;¢ m, 1,1
coordenades cilindriques p;6;z m, I, m
coordenades generalitzades q, 4 (varia)
vector de posicié r r=xi+y+zk m
longitud ! m
simbols especials:

altura h

amplaria b

gruix dé

distancia d

radi r

didmetre d

recorregut s

longitud d’arc s
area AALS m? 1
volum V, (v) m?
angle pla a,pB,v6¢... a=s/r rad, 1 2
angle solid Qo Q=A/r? sty 1 2
temps t s
periode T T=t/N s
freqliencia vf v=1/T Hz
freqiiencia angular, freqiiencia circular @ w=2mv rads-1, 5! 23
interval de temps caracteristic, temps o T e it p

de relaxaci6, constant de temps

velocitat angular @ o=de/dt rads-!, s! 2,4
velocitat vu,w,c,r v=dr/d ms~!
rapidesa v, U, W, C v =|v| ms~! 5
acceleracié a a=dv/dt ms-? 6

1) Una irea infinitesimal pot ser considerada com un vector d A perpendicular al pla. Hom pot em-
prar el simbol A, quan calgui evitar confusions amb I'energia de Helmholtz, A.

2) Les unitats radian (rad) i estereoradian (sr) per a I'angle pla i 'angle solid, respectivament, sén des-
crites com a unitats suplementaries SI [3]. Atés que tenen dimensié 1 (és a dir, sén adimensionals),
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si cal, es poden incloure en les expressions d’unitats derivades de I'SI, o bé es poden ometre en
aquestes expressions si aixi no es perd claredat.

3) Peralafreqiiéncia angular no s’ha de usar la unitat Hz.

4) La velocitat angular es pot tractar com a vector.

5) Per ales velocitats de la llum i del so s’acostuma a emprar el simbol ¢.

6) Per al’acceleracié de caiguda lliure s’usa el simbol g.

2.2. MECANICA CLASSICA

Els noms i els simbols aconsellats aqui estan d’acord amb els recomanats per
la IUPAP [4] i per 'ISO [5.d]. Altres magnituds i simbols, emprats en acistica, es
poden trobar a [4] i [5.5].

Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
massa m kg
massa reduida u i =mym,f(m, + my) kg
densitat, densitat massica p p=mfV kg m~?
densitat relativa d d=p/p*® 1 1
densitat superficial P Ps pa=mfA kg m~?
volum especific v v=Vim=1/p mikg~!
moment, quantitat de moviment p p=mv kgms™!
moment angular, accié L L=rxp Js 2
moment d’inércia L] I=Ymr? kg m? 3
forga F F=dp/dt=ma N
arell de forces,
’ moment d’una forca LM i T
energia E ]
energia potencial E,V,® E,=- fF- ds ]
energia cinética E,T.K Ec=—;- mv* ]
treball W, w W= [F-ds ]
funcié de Lagrange L g, q)=T(q.4)-V(g) ]
funcié de Hamilton H H(q,p)=Ypiai—L(g.q) ]
pressié p P p=F/A Pa,Nm-?
tensi6 superficial v, 0 y=dW/dA Nm-,]m?
pes G, (W,P) G=mg N
constant gravitacional G F=Gmm,/r* N m? kg~?
tensié normal o oc=F/A Pa
tensid de cisallament T r=F/A Pa
defurmacilé,lineal‘, ik el :
elongacié relativa
modul d’elasticitart, E el Pa

modul de Young
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Nom Simbol Definicié Unitat ST Notes
deformacié de cisallament y y=Ax/d 1
modul de cisallament G G=1fy Pa
deformacié ?rlc;lt'lrrtica, 0 0= AVIV, 1
deformacié cibica
modul ctibic,
modul de compressié G Kw=lpiiv) R
viscositat, viscositat dinimica nu T, = n(dv, /dz) Pas
fluidesa ¢ ¢=1/n mkg's
viscositat cinematica v v=n/p m?s-!
factor de friccié” u, (f) Foe =B 1
poténcia P P=dW/d: W
flux d’energia del so P, P, P=dE/dt W
factors actstics
factor de reflexié P p=P/P, 1 4
factor d’absorcié a,, (a) a,=1-p 1 5
factor de transmissié T t=P, /P, 1 4
factor de dissipacié 8 §=a,-1 1

1) Habitualment, p* = p(H,0, 4 °C).

2) En espectroscopia atdmica i molecular hom acostuma a emprar altres simbols; vegeu la seccié 2.6.

3) En general [ és una magnitud tensorial: I, = Y m (87 +y2) i l;=2 ma;B;sia#p ona, Biysén
permutacions de x, ¥ 1 z. En el cas de distribucié continua de la massa, les sumes sén reemplagades
per integrals.

4) P, és el flux d’energia del so incident, P, el flux reflectit i P, el flux transmeés.

5) Aquesta definicié és especial per a 'actistica 1 és diferent de "emprada en el tractament de la radia-
cié, on el factor d’absorcié correspon al factor de dissipacié actistica.

2.3. ELECTRICITAT IMAGNETISME

Els noms i els simbols aconsellats aqui estan d’acord amb els recomanats per

laIUPAP [4]1per 'ISO [5.f].

Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes
quaf'ltltat d’cflcct.nf:ltat, Q C
carrega electrica
densitat de carrega P p=QJV Cm™?
densitat de carrega superficial o o=QfA Cm™?
potencial eléctric V,o V=dW/dQ V. J G~
diferéncia de potencial electric  U,AV, A0 U=V,-V, vV

# Enla definici6 del factor de friccié de la versié anglesa, Fi,;.. es representa Fi, (1. friction’).

(Nota de I’ed.)
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Nom Simbol Definicié Unitat SI ~ Notes

forga electromotriu E E= j'(F,!Q)< ds A%
intensitat del camp eléctric E E=F/Q=-VV Vm!
flux eléctric . v=[D-dA C 1
desplagament electric D D=<¢E Cm™?
capacitat (6 C=Q/U F,CV-!
permitivitat £ D=¢E Fm-!
permitivitat del buit £ gy=lg) o5t Fm™!
permitivitat relativa £, g=€gle; 1 2
polaritzacié d.leléctrlca B B il st

(moment dipolar per volum) :
susceptibilitat electrica 2 Y= -1 1
la hipersusceptibilitat AL x.2 =02P[OE? Cm]J! 3
2a hipersusceptibilitat A N =*PfOE? Cim?]? 3
moment dipolar electric P p=2Qr Cm B
corrent eléctric Li I=dQ/dt A
densitat de corrent electric 3 = I} -dA Am™? 1
inducci.é magnética, . B Fu=QuxB T 5

densitat de flux magnetic
flux magnetic @ »=[B-dA Wb 1
intensitat del camp magnétic H B=uH Am-!
permeabilitat u B=uH NA-3,Hm™'
permeabilitat del buit Mo Uy=4nx107"Hm"! Hm"!
permeabilitat relativa U, =1l 1
imantacié.(mument dipolar M M B~ E Am-!

magneétic per volum)
susceptibilitat magnética 5 (X r=4,-1 1 6
susceptibilitat magnetica s - ot

molar
moment dipolar magneétic m, u E,=-m-B AmiJT"!
resisténcia eléctrica R R=U[I Q 7
conductancia G G=1/R S
angle de perdua ) S=¢; — oy 1, rad 8
reactancia X X=(U/l)siné Q
impedancia 7 7= R+iX Q

(impedancia complexa)
admitancia v Y=1/7 S

(admitancia complexa)
susceptancia ; B Y=G+1B S
resistivitat p p=Ei Qm 9
conductivitat K 7,0 k=1/p Sm-! 9
autoinductancia L E=-L(dI/dt) H
inductancia mitua M, L, E, =L, (dl,/dt) H



32 MAGNITUDS, UNITATS ISIMBOLS EN QUIMICA FISICA § 2.4

Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes
potencial del vector magnetic A B=VxA Wb m-!
vector de Poynting S S=ExH W m-2 10

1) dA és unelement vectorial d’area.

2) Aquesta magnitud s’anomenava abans constant dieléctrica.

3) Les hipersusceptibilitats sén els coeficients dels termes no lineals del desenvolupament de la pola-
ritzacié P en poténcies del camp electric E:

P=eo[xVE + (1/2)r QE* + (1/6)y PE* +...]

on xV és la susceptibilitat eléctrica usual . igual a &, — 1 en abséncia de termes superiors. En un
medi anisotrop, 7", x? 1 z.* s6n tensors de rang 2, 3 1 4, respectivament. Per a un medi isdtrop
(com ara un liquid) o per a un cristall amb una cel-la unitat de simetria central, . és zero per si-
metria. Aquestes magnituds caracteritzen un medi dieléctric, de la mateixa manera que les polarit-
zabilitats caracteritzen una molécula (vegeu la p. 38).

4) Quaneldipol esta format per dues carregues puntuals Q i— Q separades per una distinciar, ladirec-
cié del vector es prendes de la cirrega negativa cap a la positiva. De vegades s’usa el conveni contrari,
perd aquesta utilitzacié és desaconsellable. El moment dipolar d’un i6 depén de I'eleccié de I'origen.

5) De vegades aquesta magnitud s’anomena impropiament «camp magnétic».

6) Elsimbol y,, s’usa de vegades per a la susceptibilitat magnética, perd cal reservar-lo per a la sus-
ceptibilitat magnética molar.

7) Enun material amb reactancia R = (U/I) cos 6,1 G = R/(R* + X?).

8) ¢;10y s6n les fases del corrent i de la diferéncia de potencial.

9) En els materials anisdtrops, aquestes magnituds sén vectors.

10) Aquesta magnitud s’anomena també vector de Poynting-Umov.

2.4. MECANICA QUANTICA I QUIMICA QUANTICA

Els noms i els simbols de les magnituds utilitzades en la mecinica quantica
aconsellats aqui concorden amb els recomanats per la [UPAP [4]. Els noms i sim-
bols de les magnituds utilitzades principalment en el camp de la quimica quantica
s’han elegit d’acord amb la practica usual en aquest camp.

Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes

operador de quantitat " 5= _ihv 5

de moviment P P e Jam :
operador d’energia cinética T T =~(1/2m) V? ] 1
operador hamiltonia H H=T+V ] 1
funcié d’ona, funcié d’estat Yoy, o Hy=Ey (m-*?%) 2,3
funcié d’ona hidrogenoide Vi (1,6,0) Wt = Ro(r) Y1,,(6, 0) (m-372) 3
funcié harmonica esférica, Y. (6,9) Yy, = Ny P/ (cos 6) ¢ 1 4

harmonics esferics
densitat de probabilitat P P=y*y (m=) 3,5
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Nom Simbol Definicio Unitat SI  Notes
densitatde carregaelectronica  p p=—eP (Cm=3) 3,56
densitat de corrent de .
=—(in/2 Tl 3
probabilitat, flux de 8 §=-G ,* m) 4 (m~*s7)
probabilitat x(v*Vy —yVy?)
densitat de corrent eléctric P
=-e§ =4 3,6
[d’electrons] e L)
element d’integracié dr dr=dxdydz, etc. (varia)
clement de matriu de e wf .
: ) - 7
Boceeieeid A CiALf) A; Ily, Ay dr (varia)
valor esperat de Poperador A (A), A (A)= _[w *Apde (varia) 7
conjugat hermitia de A At (A"); = (A;)* (varia) 7
commutador de A i B ) [4, B), (A, B]. [AT, Bl=AB-BA (varia) 8
anticommutadorde A i B [4, B, (A, B],=AB+BA (varia) 8
operadors de moment angular  (vegeu la p. 43)
funcié d’ona d’espin a; B 1 9

Teoria d’orbitals moleculars de Hiickel (HMO):

funcié de base d’orbitals

m-? 3
atomics ¥

orbital molecular é; 9, =Zx,c" m~? 3,10
integral coulombiana o Ho= Iz,*fz’,r,dr ] 3,10,

11
integral de ressonancia H,.,pB H.= k,’Hz,dr ] 3,10
parimetre d’energia x x=(a-E)/B 1 12
integral de solapament S, Sic= L(,“x,dr 1 10
densitat de cirrega q g, =) c 1 13
ordre d’enllag Prs Pn= Zf,. i 1 13

1) L’accent circumflex o «barret», ", s'usa per tal de distingir un operador d’una magnitud algebraica.
V designa 'operador nabla (vegeu la seccié 4.2, p. 109).

2) Les lletres gregues psi majuscula i psi mintiscula s’usen freqiientment per a la funcié dependent
del temps ¥(x, 1) i la funcié d’amplitud w(x), respectivament. Aixi, per a un estat estacionari:
W(x, t) = w(x) exp (- 1Et/h).

3) Peralafuncié d’ona normalitzada d’una sola particula en I’espai tridimensional, la unitat ST adient
es dona entre paréntesis. Malgrat aixd, els resultats de la quimica quantica s’expressen generalment
en unitats atdmiques (vegeu la seccié 3.8, p. 101; la secci6 7.3, p. 148, i la referencia [9]). Si les dis-
tancies, energies, moments angulars, carregues i masses s’expressen com a relacions adimensionals
rlas, E[E,, L/h, Qfeim/m,, respectivament, totes les magnituds sén adimensionals.
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4) Pyindicalafuncié associada de Legendre de grau /i ordre [m|. N, ,,, és una constant de normalit-
zacid.

5) w * és la complexa conjugada de y. Per a una funcié d’ona antisimetritzada de n electrons ¥(ry, ...,
r,), la densitat de probabilitat total dels electrons és ;... [, ¥ *¥ dz, .. .dr,, on laintegral s’esténa
les coordenades de tots els electrons llevard’un.

6) — e és la carrega d’un electré.

7) La unitat és la mateixa que la de la magnitud fisica A representada per I"operador.

8) La unitat és la mateixa que la del producte de les magnituds fisiques A 1 B.

9) Les funcions d’ona d’espin d’un sol electré, a i B, es poden calcular mitjancant els elements de ma-
triu del component z del moment angular d’espin 3, per les relacions {(a|,|a) = + %, {Bl5.|B) =~ ]5,
(ali,|B) = (B]5,|a) = 0. Les funcions d’ona totals d’espin electronic d’un atom de molts electrons es
designen mitjangant les lletres gregues a, B, 7, etc., segons el valor de ¥, comengant pel més alt
fins al més baix.

10) H és un hamiltonia efectiu per a un sol electré, i/ sén els indexs dels orbitals moleculars, iris els
dels orbitals atomics. A la teoria de MO de Hiickel, F,, es pren com a diferent de zero tan sols per
a parells d’atoms r i s enllagats, i tots els S, se suposen iguals a zero perar#s.

11) Cal tenir en compte que el nom integral conlombiana té un significat diferent en la teoria de
HMO (on es refereix a energia de 'orbital z, en el camp del nuclis) que en la teoria de Hartree-
Fock, discutida tot seguit (on es refereix a una integral de repulsié bielectronica).

12) En Paplicacié més simple de la teoria de Hiickel per als electrons n d’hidrocarburs plans conju-
gats, es pren la mateixa & per a tots els itoms C, i la mateixa f per a tots els parells d’atoms C en-
llagats; és costum escriure, doncs, el determinant secular de Hiickel en funcié del parametre adi-
mensional x.

13) —eq, és la carrega sobre unitom 7,1 p,, és 'ordre d’enllag entre els atoms r is. La suma s’estén a tots
els espin-orbitals moleculars ocupats.

TEORIA «AB INITIO» DEL CAMP AUTOCONSISTENT DE HARTREE-FOCK
(SFC «AB INITIO»)

Els resultats de la quimica quantica s’expressen freqlientment en unitats ato-
miques (vegeu la p. 101 ila p. 153). En la resta de taules d’aquesta seccid, totes les
longituds, energies, masses, carregues i moments angulars s’expressen com a rela-
cions adimensionals respecte a les corresponents unitats atdmiques ag, Ey, 7., € 1
h, respectivament. Per tant, totes les magnituds queden convertides en adimensio-
nals 1 s’elimina la columna de la unitat SL.

Nom Simbol Definicio Notes
orbital molecular @, (1) 14
espin-orbital molecular ¢, (u)a(u); ¢ (1)B(1) , 14
funcié d’ona total 4 w=(ND 2wl 14,15
hamiltonia del centre s 5 1o
= H =-=V:-»Z 14, 16
(core) d’un electré : g ; A/ Tun
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Nom Simbol Definicio Notes
integrals
monoelectroniques:
valor esperat del H. = [a" A= 6.1\ 14.16
hamiltonia del centre " Hy= Iﬂ (DH™¢(1)dr, ’
(core)
integrals de repulsié . .1
bielectroniques: Ji I =|1e e (2)—¢,(1)¢(2)dr,dr, 14,17
q ) /] [} » [
integral coulombiana 12
1
integral de bescanvi K; K;= j-_[ﬁ',-*(1)<if',-*(2)r—f.i',(l)q»,-(Z)dr,cl«:2 14,17
energia de 'orbital _ )
monoelectronic & g=H;+ Zr(za‘f; -K,) 14,18
energia electronica total E E=2) H,+Y > (2],-K;) 14,18,19
=Y (s+H,)
operador coulombia jr ]A,-gbj(Z) =(¢,(1) LI'P.U))@;(Z) 14
LT
operador de bescanvi R Rr¢; (2) =(¢,.‘_(1)Li 8,(1))9,2) 14
12
operador de Fock F F=H"+ Z(Z}J - f(,) 14,20

14) Elssubindexs; i, indiquen els orbitals moleculars; , o bé els nombres , i, indiquen les coordenades
electroniques.

15) Les dobles barres indiquen un producte antisimetritzat dels espin-orbitals moleculars ocupats ¢,
i 9,8 (designats de vegades mitjangant ¢, 1 8,); per a un sistema de capa completa, ¥ seria un deter-
minant de Slater normalitzat. (N!) "2 és la constant de normalitzacié.

16) Z, ésel nombre de carrega (nombre atomic) del nucli A i, , ésla distancia entre electré u i el nu-
cli A. Hj és I'energia d’un electré a 'orbital ¢, en el camp originat pel centre (core). Cal dir que en
catala no s'utilitza normalment el terme core, que aqui no escau traduir per nucli ja que podria
portar a confusié amb el nucli atdomic, per la qual cosa s’ha d’utilitzar el terme centre.

17) Les integrals de repulsi6 interelectronica s’escriuen habitualment amb la forma abreujada se-
glient: J,; = (i*1jj*) i K, = (i%/lij*). $’entén convencionalment que el primer parell d’indexs dintre
dels paréntesis es refereix als orbitals que impliquen I'electrd 1 i els segons dos indexs, als orbitals
que impliquen ’electré 2. En general, les funcions sén reals i I'asterisc, *, no s’escriu.

18) Aquestes relacions només s’apliquen a sistemes de capa completa i les sumes s’estenen als orbirtals
moleculars ocupats.

19) Lasuma sobrej inclou el terme en qué j =, per al qual J;; = K;;, de manera que aquest queda sim-
plificat per adonar 2/, - K,; = [ ..

20) Les equacions de Hartree-Fock sén (F - £,)6, = 0. Cal tenir en compte que la definicié de 'opera-
dor de Fock inclou totes les seves funcions propies ¢, a través dels operadors coulombia i de bes-
canvi, 1K,
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TEORIA SCF DE HARTREE-FOCK-ROOTHAAN, BASADA EN ORBITALS
MOLECULARS DESENVOLUPATS COM A COMBINACIONS LINEALS DE
FUNCIONS DE BASE D’ORBITALS ATOMICS (TEORIA CLOA-OM 0 LCAO-MO)

Nom Simbol Definicio Notes
funcié de base d’orbitals
B X 21
atomics
orbital molecular o; 6, = ZX 2Cot
element de la matriu ' "
o dr, 28 o=
de superposicié Sn " j i & EE ZC"S’C" g
element de la matriu “
P P =2 ¥ 22
de densitat " ” Zc”c“
integrals sobre les
funcions de base:
— integrals . H, B _[I:“(l)ﬁfw‘ll,(l)dﬂ
monoelectroniques
—integnils osleny — Gslo = [[r 020 2 @2.@drdr, 23,24
bielectroniques T,
energia electronicatotal  E E= ZZP“H” 24
+ 3L L L LR RArsl) - §(rt]sw)
element de matriu de F, E.=H, +zz R"[(rs|m}— 1t |sw)] 25

I'operador de Fock

21) Elssubindexs,i,indiquenles funcions de base. Enels cilculs numerics, aquestes funcions es prenen
com a orbitals de Slater (STO) o com a orbitals de tipus gaussii (GTO). Una funcié de base STO en
coordenades polars esferiques té la forma general x(7,6,0) = N 7"~ exp(={,7) Y1.(6,6), on £,
ésun parametre d’apantallament que representa la carrega efectiva en I’estat de nombres quantics i
I. Les funcions GTO s’expressen generalment en coordenades cartesianes, de la forma y(x,y,2) =
N x*ybz< exp(-a r?). En molts casos s’usa una combinacié lineal de dues o tres d’aquestes funcions
amb exponents a variables, de tal manera que esforma un STO. N és una constant de normalitzacid.

22) Lasuma s’estén a tots els orbitals moleculars ocupats.

23) Lanotacié abreujada per a les integrals biclectroniques de les funcions de base, (rs]tx), es basa en el
mateix conveni indicat en la nota 17.

24) Aqui les magnituds s’expressen en funcié d’integrals de les funcions de base. Els elements de ma-
triu H,;, J; 1 K; es poden expressar d’una manera semblant, en funcié d’integrals de les funcions
de base, segons les equacions segiients:

Hi= ZZC‘:C‘,‘-i!b Ji= ZZZZC:Q’?C“CM(:'E [2re) K, = ZZZZC:{;C“C“ (rs |en)

25) Les equacions SCF de Hartree-Fock-Roothaan, expressades en funcié dels elements de ma-
triu de 'operador de Fock F,, i dels elements de matriu de superposicié §,,, presenten la forma

Z(E; = Er‘s.rs )Csu =0.
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2.5. ATOMSIMOLECULES

Els noms i els simbols aqui recomanats concorden amb els recomanats per la
IUPAP [4] 1 'ISO [5./]. Altres magnituds i simbols emprats en la fisica atomica,
nuclear i de plasma es poden trobar a [415.k].

Nom Simbol Definicio Unitat ST Notes
nombre de nucleons, A 1
nombre massic
nombre de protons, 7 .
nombre atomic
nombre de neutrons N N=A-Z 1
massa de I'electré en repos m, kg 1,2
massa de I"atom, k
G m,, m 8
massa atdmica
constant de massa atdmica m, m,=m,(*C)/12 kg 1,3
excés de massa A A=m,—Am, kg
carrega elemental, carrega & C )
del proté
constant de Planck I Is
constant de Planck/2n h h=h/2n Is 2
radi de Bohr ag ay = dneyhfm e m 2
energia de Hartree E, E,=h/m.a? ] 2
constant de Rydberg R. R.=E,[2hc m-!
constant d’estructura fina a a=e'l4neshc 1
energia d’ionitzacié E, ]
afinitat electronica” Ey ]
electronegativitat x Z=ME+E 3a) ] 4
energia de dissociacié EynD ]
—des de 'estat fonamental D, ] 5
— des del minim de potencial D, ] 5
nombre quantic principal
(atom de H) n E = - heR [n? 1
nombres quantics de (vegeu «Espectroscdpiar, seccid 2.6)
moment angular
moment dip(\)]ar magnetic m, u B R JT- 6
d’una molécula g
magnetitzabilitat d’una _ =
molécula ¢ w=oh T
magneté de Bohr Uy Uy = ehf2m, e
magneté nuclear N fn=(mfm )y JiL
raé magnetogirica v el o1 T-1 7

(rad giromagnética)

# Enangles, el simbol d'afinitat electronica, E, ., es representa E,, (., ‘electron affinity’). (Nota

del’ed.)
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
factor g g g=2ufuy 1
factor g nuclear On gn = 1
freqiiencia angular de Larmor @ o, =(e/2m)B g1 8
freqiiencia de Larmor v v, =@ /21 Hz
temps de relaxacié
— longitudinal 5 s 9
— transversal T, s 9
moment dipolar electric
3 =-p-E 10
d’una molecula PH =7 S
moment quadrupolar .0 lo.vi=l@:V" 3
d’una molecula < By de =0 G M
moment quadrupolar _ 5 2
d’un nucli e €Q=26.) Cm :
tensor gradient de camp electric ¢ §up=—0"V/000p Vm-?
tensor d’energia d’interaccid
i = 13
quadrupolar Zop=€Qfn I
pol::ritzabilit‘at electrica & - CmJ 14
d’una molécula
1a hiperpolaritzabilitat B B =0, [OE,OE, Cm’]-2 14
2a hiperpolaritzabilitat ¥ Vabed = OPJOELQEQE, C'm']? 14
activitat [d'una substincia A A=—dNy/dt Bq 5
radioactiva]
constant [de velocitat]
de decaiment, constant
s Ak A=AN = 15
[de velocitat] de ’ A5 %
desintegracié
periode de semidesintegracié £, Ty N“(£1)=NB(0),.-'2 s 15,16
vida mitjana r =1/ s 16
amplaria de nivell r r=h/t ]
energia de desintegracié Q ]
secci6 eficag [d’una reaccié & m?

nuclear]

1) Pera altres particules s’usen simbols analegs amb els subindexs , per al proté, , per al neutrd, , pera

I"atom,  per al nucli, etc.

2) Aquesta magnitud també s’usa com a unitat atdmica; vegeu les seccions 3.817.3.

3) m, és igual a la unitat de massa atdmica unificada, de simbol u, és a dir, m, = 1 u (vegeu la sec-
¢ié 3.7). En bioquimica s’usa el nom de dalton, amb el simbol Da, per a la unitat de massa atomica
unificada, encara que aquest nom i el simbol corresponent no han estat acceptats per la CGPM.

4) Elconcepte d’electronegativitat fou introduit per L. Pauling com la «capacitat d’un atom en una mo-
lecula per a atreure electrons». Hi ha diverses maneres de definir aquesta magnitud [49]. Laque figu-
ra en la taula, proposada per R. S. Mulliken, té un clar sentit fisic d’energia. L’escala emprada més
sovint, deguda a Pauling, esta basada en les energies de dissociacié de Penllag en eV 1 és una escala
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5)
6)

relativa, en el sentit que conté els valors adimensionals i que defineix només diferencies d’electro-
negativitat. Per als atoms A 1 B:

Zon — 2w =(eV) 2 JE(AB) —[E(AA) +E(BB)]

on g, indica Pelectronegativitat relativa de Pauling. Hom defineix I'escala de manera que I’electro-
negativitat relativa de ’hidrogen sigui z, ;; = 2,1. No és facil decidir el signe de I'arrel quadrada,
que determina el signe de 7, » - ¥, 5. Pauling ho va fer intuitivament.

Els simbols Dy i D, s’usen principalment per a les energies de dissociacié diatomiques.

Els moments magneétics de particules especifiques s'indiquen mitjangant un subindex, per exem-
ple, tt, tty, 42, per a un electrd, un proté i un neutrd, respectivament. Els valors tabulats correspo-
nen generalment al valor de maxima esperanga del component z. En la taula 6.3 es donen valors
per a nuclis estables.

7) u és el moment magnetic; L, el moment angular.

8)
9)

10)
11)

12

—

13)

14)

15)
16)

Aquesta magnitud s’anomena comunament freqiiéncia circular de Larmor.

Aquestes magnituds son emprades en el context dels efectes de saturacié en espectroscopia, parti-
cularment en I'espectroscopia de ressonancia d’espin (vegeu la p. 42).

Vegeu lanota 7 de la p. 42.

El moment quadrupolar d’una molécula es pot representar alternativament pel tensor Q, definit
mitjangant una integral de la densitat de carrega p:

Qr.r,ﬂ'= j’?'“?’ﬂpdv
onaifindiquen x, y 0 z, 0 bé per un tensor sense traga @, definit mitjangant

0,5 =(1/2) [3r.ry = 8.5r)p dV
=(1/2)[3Qup = 8.p(Quct+ Qyy + Q.)]

V" és la derivada segona del potencial eléctric:
V" ==qu=0"V/0a 0f

Els moments quadrupolars nuclears es defineixen convencionalment de manera diferent de la dels
moments quadrupolars moleculars. Q és una areaie és la carrega elemental; eQ es pren com el va-
lor de maxima esperanga de I’element zz del tensor. En la taula 6.3 es donen els valors de Q per a
alguns nuclis. :

El tensor d’energia d’interaccié quadrupolar nuclear # s’expressa normalment en MHz, que és la
unitat corresponent a eQq/h, si bé generalment s’omet la .

La polaritzabilitat et i les hiperpolaritzabilitats B, ..., s6n els coeficients del desenvolupament del
moment dipolar p en poténcies del camp eléctric E, d’acord amb I'equacié:

p=p°+aE+(1/2)BE* +(1/6)yE* +---

on a, f1yson tensors de rang 2, 3 i 4, respectivament. Els components d’aquest tensors es distin-
geixen mitjangant els subindexs a, b, c..., tal com s’indica a les definicions; el primer subindex a sem-
pre designa el component dep i els subindexs posteriors, els components del camp eléctric. La pola-
ritzabilitat i les hiperpolaritzabilitats presenten propietats de simetria. Aixi, e és generalment un
tensor simeétric, tots els components de #s6n zero per auna molécula amb centre de simetria, etc. Els
valors de les polaritzabilitats s’expressen freqiientment en unitats atdmiques (vegeu les p. 101-102),
en laformaea [/4ne, en unitats de ag’, B /(4ne,)’ en unitats de a,’e ', y /(4ne,)’ en unitats de a,'e 2, etc.
Ny és el nombre d’atoms radioactius B.

Els periodes de semidesintegracié i les vides mitjanes sovint es donen en anys (a); vegeu la p. 142.
y= t1n 2 per a les desintegracions exponencials.
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2.6. ESPECTROSCOPIA

Aquesta seccié s’ha ampliat considerablement respecte a les primeres edi-
cions del manual [1.a-1.c] 1 a la seccié corresponent del document de la TUPAP
[4]. Esta basada en les réecomanacions de la Comissié Conjunta d’Espectroscopia
de PICSU [50, 51] i en la practica habitual en aquest camp, que esta ben represen-
tada en els llibres de Herzberg [52]. La Comissié d’Estructura Molecular i Espec-
troscopia de la IUPAC ha publicat diverses recomanacions que també s’han tin-
gut en compte [10-16].

Nom Simbol Definicio Unitat ST Notes
terme total T T=Eylhe m-! 1.2
nombre d’ones de la transicié v, (v) v=T-T" m-! 1
freqiiencia de la transicié v v=(E'—E")/h Hz
terme electronic d, T:=E.[hc m-! 1;2
terme vibracional® G G = E . /hc m~! 1,2
terme rotacional F F=E. ./hc m~! 1,2
consts:nt\c]’aa.:oblament A T..=Ad-$) & )
espin-orbita"
moments d’inércia principals Lol Ic IhSligde kg m?
constants rotacionals
— en nombre d’ones A:B; C A= hf8m*cl , m~! 1,2
— en freqliencia A;B; C A =h/87*l, Hz
defecte inercial A A=Ic-1,~1I; kg m?
. o 2B-A-C
parametre d’asimetria K k="—""— 1 3
constants de distorsié centrifuga, A-C
reduccié S Dy; Dyys Dy d s dy m™! 4
reduccié A Ap; Apgs Ags 83 8x m~! 4
nombre d’ona de vibracié .
s w,; o, m 5
harmoénica
constant d’anharmonicitat .
o 3 @Xe5 Xris &er m 5
vibracional
nombres quintics vibracionals .3/, 1 5
constant zeta de Coriolis o 1

nombres quantics de

(vegeu-ne informacié addicional més endavant)
moment angular

# Enla definicié de terme vibracional de la versié anglesa, E 4, es representa Ey, (i, ‘vibra-
tional’). (Nota de I’ed.)
## Enla definicié de la constant d’acoblament espin-orbita de la versié anglesa, T, es repre-
senta T, , (. .. ‘spin-orbit’). (Notade I’ed.)
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Nom Simbol Definicio Unitat SI  Notes
degeneracié, pes estadistic gdp 1 6
moment dipolar electric
[d’una mi:)i-?:cula] il I e e 3
mon"lent dipo.iar de transicié MR M= v pydi Cm 7.8
[d’una molécula)
distincies interatdmiques:
distancia d’equilibri 7, m
distancia mitjana en el punt zero 7, m
distancia en Pestat fonamental e m
distancia d’estructura
de substitucié 7 m
coordenades de vibracié: 9
coordenades internes Ri 1y 8, etc. (varia)
coordenades de simetria S (varia)
coordenades normals
— ponderades de massa Q; kg'm
— adimensionals q, 1
constants de forga vibracionals: .
constants diatbmiques 1, (k) f=0V/or? Jm-? 11
constants poliatdbmiques
coordenades internes fi fi=oV/oror; (varia)
coordenades de simetria F; F;=0*V/[05,05; (varia)
coorfienadtes normals b ko i 12
adimensionals
Ressonancia magnética nuclear (RMN o bé NMR):
radé magnetogirica ¥ y=u/Ih s~
constant de blindatge c By=(1-0,)B 1 13
desplagament quimic, escala & 8 S=10%v-vp)fv, 1 14
constant d’acoblament
— espin-espin [indirecte] Jar Hlh=]uwl, Ty Hz 15
— espin-espin reduit Kys K, L T2J-,NA-2m~* 16
h ¥a7s
— [dipolar] directe Dis Hz 17
temps de relaxacié
— longitudinal T, 5 18
— transversal T, s 18
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes

Ressonancia d’espin electronic (ESR),
ressonancia paramagnética electronica (EPR):

raé magnetogirica y y=u/fsh s~1T-1

factor g g hv=gupB 1

constant d’acoblament hiperfi
— en liquids a, A Hy/h=aS-I Hz 19
— ensolids T Hy/h=8-T-1 Hz 19

1) En espectroscopia, el nombre d’ona s’expressa quasi sempre amb la unitat cm -, i els valors i els
nombres d’ones dels termes sempre es refereixen a I'invers de la longitud d’ona de la radiacié
equivalent al buit. El simbol ¢ en la definicié E/hc es refereix a la velocitat de la llum en el buit.

2) Els valors dels termes i les constants rotacionals es defineixen de vegades en unitats de nombre
d’ones (per exemple, T = E/hc) i de vegades en unitats de freqiiencia (per exemple, T = E/h). Quan
el simbol és el mateix en els dos casos, cal identificar les magnituds expressades en nombre d’ones
amb una titlla (per exemple, ¥, T E, B, C’, per a les magnituds expressades en unitats de nombre
d’ones), encara que aquesta no és la prictica general.

3) També s’usen els parimetres d’asimetria de Wang: b, = (C - B)/(24 - B - C), per a un rotor quasi-
simeétric allargat, 1 b, = (A - B)/(2C - A - B), per a un rotor quasisimétic aplanat.

4) S1A representen les reduccions simétrica 1 asimétrica del hamiltonia rotacional, respectivament;
vegeu [53] per a més detalls sobre les diverses representacions possibles de les constants de distor-
si6 centrifuga.

5) Perauna moléculadiatomica: G(v) = wc(v +%) —cacxl.(*v +%)2 +....Perauna molécula poliatomica,
els 3N - 6 modes vibracionals (3N - 5 si és lineal) s’indiquen amb els subindexs 7, 5, t..., 0 4, ], k...
El subindex r s’assigna usualment en ordre decreixent de nombre d’ones, per a cada espécie de
simetria. El subindex t es reserva per a modes degenerats. La férmula del terme vibracional és:

G@)=Y 0,(v,+d/2)+Y x,(v,+d /2)(v,+d /2)+ Y g, L+ -
r S8 (£

6) d s’utilitza generalment per a la degeneracié vibracional i 8 per a la degeneracié d’espin nuclear.

7) Els moments dipolars moleculars s’expressen freqiientment amb la unitat debye (D), que no és
unitat SI, on 1 D = 3,335 64 x 10-** C m. La unitat SI C m no és convenient per a expressar mo-
ments dipolars moleculars, per la qual cosa es continua emprant el debye (D), malgrat que sigui
objectable. Una alternativa adient és utilitzar la unitat atdmica ea,. Una altra manera d’expressar
moments dipolars consisteix a donar les longituds del dipol electric, [, = p/e, tal com es donen les
arees del quadrupol nuclear (vegeu la p. 38 1la p. 124). Aixi es déna la distancia entre dues cir-
regues elementals del dipol equivalent i transmet una imatge clara de les dimensions moleculars.

Exemples
Moment dipolar Longitud del dipol
SI u.a.
p/ICm »/D plea l, /pm
HCI 3,60 x 10-% 1,08 0,425 22,5
H,O 6,23 x 10-% 1,87 0,736 38,9
NaCl  4,02x10-% 12,1 4,74 251

Vegeu també la nota 4 de la p. 32.
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8)
9)

10)

1)

12)

13)
14)

15)
16)

17

—

18)

19)

Per a les magnituds que descriuen les intensitats de ratlla i de banda, vegeu la seccié 2.7, p. 54-57.

Les distancies interatdmiques (internuclears) i els desplagaments vibracionals s’expressen sovint
en la unitat angstrom (A), que no és unitat SI, 1 A =10~ m = 0,1 nm = 100 pm.

Les diverses maneres lleugerament diferents de representar distancies interatdmiques, distingides
mitjangant subindexs, impliquen diferents contribucions a la mitjana vibracional; es discuteixen a
[54], on s’enumeren les estructures geométriques de moltes molecules lliures. Tan sols la distancia
d’equilibri r, és isotdpicament invariant. El parimetre de distincia efectiva r; s’estima a partir de
les constants rotacionals de I’estat fonamental de vibracié i té un significat fisic aproximat tan sols
en el cas de molecules pohatomlques

Les constants de forga s’expressen sovint en mdyn A-1=a] A-? per a les coordenades de tensid,
mdyn A = aJ per a les coordenades de flexié i mdyn = aJ A" per a les interaccions tensié-flexié.
Pel que fa a detalls sobre definicions i notacions de constants de forga, vegeu [17].

Les constants de forca en coordenades normals adimensionals es defineixen normalment en uni-
tats de nombre d’ones mitjangant 'equacié V/he = Db 4,4.q:- - -, on el sumatori que s’estén als
indexs de les coordenades normals 7, 5, £..., no esta subjecte a restriccions.

o, 1 B, indiquen la constant de blindatge i el camp magnetic local al nucli A.

v, és la freqiiencia de ressonancia d’una molécula de referéncia, habitualment el tetrametilsila per
als espectres de ressonancia del proté i del *C [12]. En la literatura antiga els desplagaments qui-
mics del proté s’expressen sovint en I'escala 7, on = 10— &, perd aquesta escala ja no s’usa.

El simbol H de la definicié és el hamiltonii d’acoblament espin-espin entre els nuclis A i B.

La constant d’acoblament reduida K representa només la contribucié electronica; per tant, és
aproximadament mdeptndent dels isdtops i pot presentar efectes quimics, mentre que 5 també
inclou les raons magnetogiriques nuclears.

L’acoblament dipolar directe es presenta en els solids; la definici6 de la constant d’acoblament és
Dy = (uo/4m)ran > vavs(h/2m)

El temps de relaxaci6 longitudinal esta lligat amb la relaxaci6 espin-xarxa i el temps de relaxacié
transversal, amb la relaxacié espin-espin. Les definicions sén:

dM, /de=—(M,- M, )T,

deJ'{d't = _MN,‘TZ ]

on M, i M, sén els components de la magnetitzaci6 paral‘lel i perpendicular al camp estatic B, 1
M, . és el valor d’equilibri de M,.

HH. es el hamiltonia d’acoblament hiperfi. Generalment, les constants d’acoblament a sén expres-
sades en MHz, perd de vegades ho sén en unitats d’induccié magnética (G o T) obtingudes
dividint pel factor de conversié guy/h, que té la unitat SI Hz/T; gup/h = 28,025 GHz T~
(=2,802 5 MHz G-), on g, és el factor g d’un electré lliure. Si en els liquids I'acoblament hiperfi
és isotrdpic, la constant d’acoblament és un escalar a. En els solids I'acoblament és anisotropic i la
constant d’acoblament és un tensor T'3 x 3. S’apliquen comentaris semblants al factor g.

SIMBOLS DELS OPERADORS DE MOMENT ANGULAR
1 DELS NOMBRES QUANTICS

En la taula segiient tots el signes d’operadors designen la relacié adimensio-

nal (moment angular)/h. (Per bé que aquesta és un practica universal per als nom-
bres quantics, alguns autors usen els simbols d’operadors per a designar el mo-
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ment angular, cas en el qual els operadors tindrien les unitats SI: ] s.) La capcalera
de la columna «Eix Z» designa el component fix a I’espai i la capcalera «Eix z», el
component fix en la molécula al llarg de I’eix de simetria (molecules lineals o roto-
simetriques) o de I’eix de quantitzacié.

Simbol de Simbol del nombre quantic
Moment angular' Poperador Total EixZ Eixz Notes

orbital electronic L Fi M, A 2

monoelectronic i / m A 2
espin electronic S S M b3

monoelectronic 5 s m, o
orbital electronic + espin L+S Q=A+2 2
orbital nuclear (rotacional) R R Ky, kg
espin nuclear I I M,
vibracié interna .

molecules rotoesfériques ! i) K, 3

altres L7 Iie) 2,3
sumade R + L(+) N N K k 2
sumade N+S J 7 M, K k 2,4
sumadeJ+7 F F M

1) Entots el casos, 'operador vectorial i el seus components estan relacionats amb els nombres quan-
tics mitjangant equacions de valors propis del tipus

Pv=JU+Vw, Jw=My i Jw=Ky,

on els components dels nombres quantics M; i K prenen valors enters o semienters en I'interval
=/ < M; < +], -] < K < +]. (Si els simbols de I"operador representen el moment angular,
en comptes de (moment angular)/h, les equacions de valors propis s’han de formular 2y =
JU+ DOy, Jap=Mhy i J.p=Khy.)
Algunsautors, principalment Herzberg [52], tracten els components dels nombres quantics A, 2,1 K
de manera que tan sols prenen valors positius o zero,amb la qual cosa tot valor del nombre quintic di-
ferent de zero indica dues funcions d’ona amb signes oposats per al component apropiat del moment
angular. Quan es faaixo, la lletra mindscula k es considera freqiientment com un nombre quanticamb
signe, relacionatamb K per K = [|. Malgrat tot, en les discussions tedriques, tots els components dels
nombres quantics es tracten habitualment amb el seu signe, i prenen tant valors positius com negatius.
3) No hi ha un conveni uniforme per a designar el moment angular de vibracié interna; s’han emprat
J» 7 p 1 G. Per a molecules rotosimetriques i lineals, el component de j segons Ieix de simetria es de-
signa sempre pel nombre quantic/, on / pren valors en I'interval - v </ < + v en increments de 2. El
component corresponent del moment angular és realment /£ h, en comptes de Ih, on ¢ és una cons-
tant d’acoblament de Coriolis.
4) Els estats rotacionals de molecules rotosimetriques es designen mitjangant el valor de J (o de N si
§#0), amb subindexs K, K., relacionats amb el nombre quantic K = k| al voltant dels eixos 4 i cen
els limits del rotor simétric allargat i aplanat, respectivament.

2

—

Exemple
Jx. & =515 per aun nivell rotacional determinat
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SiMBOLS DELS OPERADORS DE SIMETRIA I MARQUES DE LES ESPECIES
DE SIMETRIA

1) Operadors de simetria en coordenades fixes a l’espai [55]

identitat E
permutacio P

inversio fixa a ’espai E*
permutacié-inversio PX(=DE*)

L’operacié permutacié P permuta les marques de nuclis identics.

Exemple
En la molécula de NH,, si els nuclis d’hidrogen s’indiquen amb 1, 2 1 3,
P =(123) simbolitza la permutacié que comporta reemplagar 1 per 2, 2 per 3
13 perl.

L’operacié inversié E* inverteix el signe de les coordenades de totes les par-
ticules referides a I’origen fix a I’espai, o al centre de masses fix en la molecula, si
s’ha separat la translacié. També s’anomena operador paritat; en abséncia de
camp, les funcions d’ona a les quals s’aplica E* son de paritat + (inalterables) o pa-
ritat — (canvi de signe). Aquesta marca es pot usar per a distingir els dos compo-
nents quasi degenerats formats pel desdoblament A (en un estat electronic dege-
nerat) o el desdoblament / (en un estat de vibracié degenerat) en les molecules
lineals, o pel desdoblament K (desdoblament de simetria) en les molécules lleuge-
rament rotosimétriques. Per a moleécules lineals, els components desdoblats se-
gons A o [ es poden distingir també mitjangant els marcadors e o f [56]; per als es-
tats singlet, aquests corresponen, respectwament a la paritat + o — quan J és
parell, i viceversa quan J és senar (vegeu, pero, [56]). Per a molécules lineals en es-
tats electronics degenerats, els nivells desdoblats segons A es poden designar al-
ternativament amb IT(A’) o TI(A"), (0 A(A"), A(A"), etc.), [57]. Aqui, els simbols A’
o A" descriuen la simetria de la funcié d’ona electronica per a valors alts de J, pel
que fa a la reflexié en el pla de rotacié (vegeu, perd, [57] per a més detalls). Els
simbols A" 0 A" sén particularment ttils per a la correlacié d’estats de molécules
implicades en reaccions o fotodissociacié.

En relacié amb les espécies de simetria en la permutacié-inversié, es poden
utilitzar els superindexs * o ~ per a indicar la paritat.

Exemples
A, totalment simétrica respecte a la permutacid, paritat positiva
A, totalment simeétrica respecte a la permutaci, paritat negativa
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Els simbols de Herman-Maugin d’operacions de simetria emprats per als
cristalls s6n definits en la secci6 2.8, p. 60.

II) Operadors de simetria en coordenades fixes en la molécula (simbols de
Schonflies) [52]

identitat E

rotaci6 de 2mt/n &
reflexié o, 0,, Oy, Oy,
nversié '
rotacié-reflexié S, (=C,o)

Si C, és l’eix principal de simetria, a les funcions d’ona que no canvien o que
canvien de signe en aplicar 'operador C, se’ls assignen els simbols d’espeécie
A o B, respectivament 1 a altres funcions d’ona que estan muluplicades per
exp (+ 2mis/n) se’ Is assigna el simbol d’ especie E,. Les funcions d’ona que no can-
vien o que canvien de 51gne en aphcar-los is mdlquen amb g (gerade ‘parell, si-
metric’) o u (ungerade ‘senar, antisimétric’), respectivament. “Les funcions d’ona
que no canvien o que canvien de signe en aplicar-los o, s’indiquen mitjangant els
simbols de I’espécie amb una prima ' o una doble prima ", respectivament. Per a
regles més detallades, vegeu [51, 52].

ALTRES SIMBOLS I CONVENCIONS APLICATS EN ESPECTROSCOPIA OPTICA
1) Simbols dels termes dels estats atomics

Els estats electronics dels atoms es designen mitjancant el valor del nombre
quantic L de I’estat. El valor de L s’indica amb lletres rodones majuiscules: S, P, D,
F,G,H,1iK.., querepresenten L =0, 1,2,3,4,5,617..., respectivament. Les lle-
tres minudscules corresponents designen el moment angular orbital d’un sol elec-
tré. En un atom polielectronic, la multiplicitat d’espin electronic (25 + 1) es pot
indicar mitjangant un superindex a ’esquerra de la lletra, i el valor del moment
angular total / amb un subindex a la dreta. Si L o § sén zero, només hi ha un valor
de J possible i generalment se suprimeix el subindex. Finalment, la configuracié
electronica d’un atom s’indica donant 'ocupacié de cada orbital electronic, tal
com mostren els exemples presentats a continuacio.
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Exemples
B: (1s)(2s)*(2p)", 2Py,
C: (1s)%(2s)*(2p)% Py
N: (1s)%(2s)*(2p)’, *S

IT) Simbols dels termes dels estats moleculars

Els estats electronics de les molécules s’indiquen mitjangant la designacié
de Iespecie de simetria de la funcié d’ona del grup puntual molecular, amb lle-
tres majuscules dels alfabets llati o grec. Com en els atoms, la multiplicitat d’espin
(25 + 1) es pot indicar amb un superindex a 'esquerra. Per a molecules lineals es
potincloure el valor de 22 (= A + £') com a subindex a la dreta (semblant a ] per als
atoms). Si no s’especifica el valor de £2, els simbols del terme fan referéncia a tots
els estats components i es pot agregar el subindex r o el subindex i a la dreta per a
indicar que els components sén regulars (’energia augmenta amb £2) o invertits
(’energia disminueix amb £2), respectivament.

Els estats electronics de les molecules també es poden designar amb una sola
lletra. L’estat electronic fonamental es designa amb X, els estats excitats d’igual
multiplicitat sén designats amb A, B, C..., en ordre ascendent d’energia, i els estats
excitats de diferent multiplicitat ho sén amb lletres miniiscules a, b, c... En les mo-
lecules poliatomiques (perd no en les molecules diatdmiques) és costum afegir una
titlla (per exemple, X) a aquests simbols empirics per tal d’evitar possibles confu-
sions amb els simbols de les especies de simetria.

Finalment els orbitals electronics s’indiquen mitjancant les lletres mindscu-
les corresponents, i la configuracié electronica s’indica d’una manera semblant a
la dels atoms.

Exemples
L’estat fonamental del CH és (16)%(26)*(30)*(1n)!, X °I1,, on el component
[T, , esta per sota del component Il;),, tal com s’indica amb el subindex r,
‘regular’.

L’estat fonamental del OH és (16)*(206)*(306)*(1n)’, X °IT;, on el component
2[5, esta per sota del component 21, , tal com s’indica amb el subindex 1, ‘in-
vertit’,

Els dos estats electronics més baixos del CH, sén
oo (22)2(1b,)%(3a, )%, A'Ay,
... (2a,2(1b,)(3a,)'(1b,)', X°B,.
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L’estat fonamental del C,H, (benze) és. . . (a20)(ery)", }"{’A[g.

Els estats vibracionals de les molecules s’indiquen usualment donant els
nombres quantics de vibracié per a cada mode normal.

Exemples
Per a una molécula triatdmica no lineal,
(0, 0, 0) indica Pestat fonamental,
(1,0, 0) indica l'estat v;, és a dir, v, = 11
(1,2, 0) indica I’estat v; + 2v,, etc.

III) Notacio per ales transicions espectroscopiques

Els nivells superior i inferior d’una transici6 espectroscopica s’indiquen mit-
jangant una prima ' 1una doble prima ", respectivament.

Exemple
hv=E'-E"

Les transicions s’indiquen generalment amb el simbol de Pestat excitat se-
guit del simbol de I’estat fonamental, separats per un guié o una sageta per tal
d’indicar la direccié de la transicié (emissié cap a la dreta, absorcié cap a I’es-
querra).

Exemples
B-Aindicalatransici6 entre ’estat d’alta energia B a I’estat de baixa energia A;
B — A indica emissié des de B fins a A;
B « A indica absorcié des de A fins a B;
(0,2,1) « (0,0, 1) designa la banda calenta 2v, + v; — v; en una molécula tria-
tdmica no lineal.

Hom pot utilitzar una notacié més compacta [58] per a designar les transi-
cions vibroniques (o vibracionals) en molécules poliatomiques amb molts modes
normals, en les quals a cada index de vibracié » se li posa un superindex v/ i un
subindex v/, que indiquen els valors de ’estat superior i inferior del nombre
quantic. Quan v; = v," = 0 se suprimeix 'index corresponent.

Exemples
1o indica la transicié (1, 0, 0) - (0, 0, 0);
25 31 indica la transicié6 (0, 2, 1) - (0, 0, 1).
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Per a transicions rotacionals, el valor de AJ = J' - J” s’indica mitjangant una
lletra que designa les branques d’una banda rotacional: AJ=-2,-1, 0,112 s’ano-
menen «branca O», «<branca P», «<branca Q», «branca R» i «<branca S», respectiva-
ment. Els canvis d’altres nombres quantics (tal com K per a una molécula rotosi-
metrica, o K, 1 K, per a una rotoasimétrica) es poden indicar posant lletres
mindscules com a superindex a I’esquerra, d’acord amb la mateixa regla.

Exemple

?Q indica una «branca Q de tipus p» en una molécula rotosimétrica, és a dir,
AK=-1,A]=0.

IV) Presentacio dels espectres

Recomanem representar els espectres, tant en I'infraroig com en el visi-
ble/ultraviolat, en funcié del nombre d’ones, habitualment en cm~!, amb el nom-
bre d’ona decreixent cap a la dreta [10, 18]. (Els espectres en el visible/ultraviolat
es representen de vegades en funcié de la longitud d’ona, normalment en nm, amb
la longitud d’ona creixent cap a la dreta.) Hom recomana representar els espectres
Raman amb el desplagament del nombre d’ones augmentant cap a ’esquerra [11].

Recomanem representar els espectres de ressonancia d’espin electronic (ESR)
1els espectres de ressonancia magnetica nuclear (RMN) amb la induccié magneti-
ca (anomenada, de manera poc correcta, «camp magnétic») creixent cap a la dreta,
quan es fixa la freqiiencia, o amb la freqiiencia creixent cap a I’esquerra quan es
fixa el camp magnetic [12, 13].

Recomanem representar els espectres fotoelectronics amb I’energia d’ionit-
zacid creixent cap a ’esquerra, és a dir, amb Ienergia cinética fotoelectronica crei-
xent cap a la dreta [14].

2.7. RADIACIO ELECTROMAGNETICA

Les magnituds i els simbols que es donen aqui s’han seleccionat a partir de
les recomanacions de la IUPAP [4], 'ISO [5.g] 1 la IUPAC [19-21] i tenint en
compte la prictica habitual en el camp de la fisica de lasers.
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Nom Simbol Definicié Unitat SI  Notes
longitud d’ona A m
velocitat de la llum
—enel buit G =299792458 ms"' ms~! 1
— en un medi c c=qfn ms~!
nombre d’ones en el buit V V=vlc=1/nk m-! 2
nombre d’ones [en un medi] o o=1/4 m-!
freqliencia v v=c/d Hz
freql'.iél:lcia. angular,. - » =2y -
pulsincia, pulsacié
index de refraccié n n=cfc 1
constant de Planck h Js
constant de Planck/2n h h=h/2n Is
energia radiant QW ] 3
densitat d’energia radiant pw p=QIV Jm-? 3
densitat d’energia radiant 3
espectral
— en termes de freqiigncia Loy W, p. =dp/dv Jm—?Hz"!
— en termes de nombre d’ona  p;, w; pe=dp/dV Jm-?
— en termes de longitud d’ona p;, w; p, =dp/dA Jm™
probabilitats de transicié
TR . 4,5
d’Einstein:
emissié espontania A; dN/dt=-Y AN, s!
misicimits 5 o= Tann, s
absorcié M dN,/dt ==Y p.(7,)B,N, skg"!
poténcia radiant, i
energia radiant per @, P @ =dQ/dt W 3
unitat de temps
intensitat radiant I I=do/dQ W osr-! 3
excitancia r‘ad 1ant ) M A W m-? 3
(flux radiant emés)"
radiancia L L:did) Wsrtm=2 3,6
dad4, .,
intensitat, i?‘radi:‘mcia LE re A W m-2 3.7
(flux radiant rebut)
intensicas espectral 1), E() I(7)=dI/d¥ Wm-! 8
irradiancia espectral ’
flugncia F, (H) F= Ildr = J.%ds Jm-? 9

# Enladefinicié d’excitincia radiant de la versi6 anglesa, d Ay, es representa dA, ... (N. de’ed.)
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
emitancia® £ e=M/M,_, 1 10
constant de Stefan-Boltzmann o M,=cT* Wm-2K-* 10
erenduf', andlment A D E=AQ=0/L - 1
(potencia col-lectora de llum)
poder de resolucié R R=7v/6V 1 12
resolucié 5V m-! 2,12,13
interval espectral lliure AV AV =1/21 m-! 2,14
finor f f=Av/6v 1 14
- W
factor de qualitat =2y ———— 1 14,15
1 ? Q=2 yTar
primera constant de radiacié ¢ ¢ =2nhc} W m?
segona constant de radiacié ¢ a=he/k Km
transmitancia, L &T r= @, P, 1 16,17
factor de transmissié
absortanm,a, » a s P J | 16,17
factor d’absorcié
reflectincia
’ . =@ /P 1 16,17
factor de reflexié p # W/ P
absorbancia [decimal] A, A Ap=-log(l-a) 1 17,18,19
absorbancia [neperiana] A, B A.==In(1 -a) 1 17,18,19
coeficient d’absorcié
— [lineal] decimal a, K a=A,fl m-! 17,20
— [lineal] neperia a a=A.l m-! 17,20
— molar [decimal] £ e=afc=Afcl m? mol~! 17,20, 21
— molar neperia K k=afc=A.Jc m? mol~! 17,20, 21
seccid zf1ca; d’absorcié e il . 2
neta
intensitat integrada
d’absorcié
—en funcié de v A A A= [e(v)dv m mol ! 2223
S §=A/N, m 22,23
S S=/pl)[In(I;/1)d7 Pa-'m-?  22,23,24
—en funcié de In ¥ I = IK(V)F"C]F m? mol~! 22,23
seccio eficag P
o G neta = [Fnena 'd 2 22,23
d’absorci6 integrada " % ow @)~ d7 =
index d’absorcié k k =a/4nV 1 25
index de refraccié complex 7 n=n+ik 1
refraccié molar R R= [ ”,_ = ]Vm m’* mol ™!
n+2

# En la definicié d’emitancia de la versié anglesa, M., (., ‘cos negre’) es representa My,

(w “black body’). (Nota de I’ed.)

## Enangles, el simbol de seccié eficag d’absorcié neta, 6, es representa g,,.. (Nota de I’ed.)
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
angle de rotacié optica a 1, rad 26
poder rotatori dptic " P o P
especific [e] [el*=aly rad m* kg 26
poder rotatori dptic molar a, an=afd rad m? mol-' 26

1
2
3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

) Habitualment, quan no hi ha risc d’ambigiiitat s’omet el subindex ; indicatiu de ‘buit’.

) Launitatcm~' s’usa generalment per al nombre d’ones en el buit.

) Els simbols de les magnituds que van des d’energia radiant fins a la irradiancia també s’usen per a
les magnituds que es refereixen a la radiacié visible, és a dir, les magnituds lluminoses i les magni-
tuds fotoniques. Per tal d’evitar possibles confusions entre aquestes magnituds, es poden afegir
els subindex , pera ‘energétic’, , pera ‘visible i ; per a ‘foté’. Les unitats emprades per a magnituds
lluminoses deriven de la unitat basica candela (cd); vegeu el capitol 3.

Exemple
intensitat radiant I, unitat SI: Wsr-!
intensitat lluminosa [, unitat SI: cd
intensitat fotdnica I;, unitat SI: s='sr-!

—

Els subindexs i i es refereixen a estats individuals; E; > E,, E;—E;=hcv;iB; = B, enles equacions
de definicié. Els coeficients B es defineixen aqui utilitzant la densitat d’energia en funcié del nom-
bre d’ona pg; també es pot definir alternativament emprant la densitat d’energia definida en funcié
de la freqiiencia p,; en aquest cas B té unitats SIm kg1 B; = ¢,B;» on B, , és definit en funcié de
la freqiiéncia i By en funcié del nombre d’ona.

La relacié entre els coeficients d’Einstein A i B; és A = 8nhc,¥#® B;. El coeficient d’absorcié o
emissi6 estimulades d’Einstein, B, es pot relacionar també amb el moment de transicié entre els
estats £ 1 J; per a una transicié de dipol eléctric la relacié és

—

8’ : i
B =
L8]] 3JJJCC_(4E£U)Z|<I|‘“”|;)|

P

on el sumatori de p s’estén als tres eixos cartesians fixos a 'espai i 1, és un component fix a espai
de 'operador moment dipolar. Aquestes equacions es basen, de nou, en la definicié del coeficient
d’Einstein B en funcié del nombre d’ona (és a dir B;, i no B,).

) Laradiancia és una mesura normalitzada de la brillantor d’un focus lluminés; és la poténcia eme-
sa per unitat de superficie del focus i per unitat d’angle solid del feix des de cada punt de la font.

) El nom intensitat, de simbol 7, s’usa habitualment en quiestions referents a feixos col-limats de

llum, tals com les aplicacions de la llei de Lambert-Beer en I'anilisi espectrometrica.

Les magnituds espectrals poden ser també definides respecte a la freqiiencia v 0 a la longitud d’o-

na A; vegeu més amunt la densitat d’energia radiant espectral.

) La fluéncia s’usa en fotoquimica per a designar I’energia lliurada en un interval de temps donat (per
exemple, per unimpuls de radiacié laser). Aquesta magnitud també es pot anomenar exposicic radiant.

) L'emitancia d’una mostra és la raé entre el flux emés per la mostra i el flux emés per un cos negre
a la mateixa temperatura; M., és aquesta tiltima magnitud.

) Etendue ésuna caracteristicadels instruments dptics. Representa una mesura de la poténcia col-lec-
tora de llum, és a dir, de la poténcia transmesa per la radiincia del focus. A és I"area del focus (o ob-
turador d’imatge); 2 és I"angle solid tolerat des de cada punt del focus per I"obertura de ’obturador.

) Aquesta magnitud caracteritza el funcionament d’un espectrometre, o el grau amb qué una ratlla
espectral (o un feix de radiacié liser) és monocromatica. Es pot expressar també mitjancant la fre-
qtiencia v o la longitud d’ona 4.

—
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13) La definicié precisa de resolucié depén de la forma de la ratlla, perd habitualment es pren com
I'amplaria de la ratlla a la meitat de la intensitat maxima (FWHM ull [line] with at half maxi-
mum [intensity]’) en una escala de nombre d’ones, 87, o de freqtiéncia, dv.

Aquestes magnituds caracteritzen una cavitat de Fabry-Perot, o una cavitat de laser. / és la separa-

ci6 de la cavitat i 2/ la longitud del cami d’anada i tornada. L’interval espectral lliure és I'interval

de nombre d’ones entre modes longitudinals successius de la cavitat.

15) W és I'energia emmagatzemada a la cavitat i ~dW/dt és la velocitat de disminucié de I'energia

emmagatzemada. ) també esta relacionada amb I"amplaria de ratlla d’un sol mode de cavitat:

Q = v/dv=¥/8V. Per tant, cavitats amb () alta donen amplaries de linia estretes.

Si la dispersi6 i la luminescéncia es poden ignorar, 7 + @ + p = 1. En I'espectroscopia optica, les

propietats internes (indicades amb el subindex i) es defineixen de manera que els efectes de super-

ficie i els efectes de cel-la, tals com les pérdues per reflexid, quedin exclosos, de manera que si es
poden negligir la dispersié i la luminescéncia, resulta 7, + &; = 1. Aix0 porta a la forma usual de la
llei de Lambert-Beer, @, /@, = I,./I,=1,= 1 — a;= exp (- xcl).

En espectroscopia, totes aquestes magnituds sén habitualment definides en funcié de la intensitat

espectral, /(V), de manera que totes es consideren funcions del nombre d’ones ¥ (o de la freqiiencia

v) al llarg de tot ’espectre. Aixi, per exemple, el coeficient d’absoreié a(¥) per al nombre d’ones ¥

defineix espectre d’absorcié de la mostra; anilogament, 7'(¥) defineix I'es pectre de transmitancia.

Les definicions que es donen aqui relacionen I’absobancia A, 0 A, amb P'absortancia interna a;

vegeu la nota [16]. Tanmateix, hom omet sovint el subindex ; de I’absortancia a.

En la referéncia [19] s’usa el simbol A per a I'absorbancia decimal i el simbol B per a ’absorbincia

neperiana.

20) /éslalongitud del cami d’absorcié i ¢ és la concentracié en quantitat (de substancia).

21) Enla bibliografia, el coeficient d’absorcié molar decimal € és anomenat sovint coeficient d’extin-
ci6. Malauradament, moltes vegades els valors numerics del coeficient d’extincié no porten uni-
tats; I’abséncia d’unitats significa habitualment que aquestes sén mol~' dm’ cm~'. Vegeu també
[18]. EI mot extincic s’hauria de reservar, en rigor, per a la suma dels efectes de 'absorcié, la dis-
persié i la luminescéncia.

22) Noteu que aquestes magnituds donen el coeficient d’absorcié neta, «, la seccié eficag d’absorcié

Neta, O, 1 €l valors nets de A, S, §, I'i G,.,, en el sentit de ser les sumes dels efectes deguts a I’ab-

sorcid i a "emissié induida. Vegeu la discussié més endavant, p. 54-55.

Laintegral definida que defineix aquestes magnituds es pot especificar donant els limits d’integra-

cié entre paréntesis, per exemple, G(¥,, ¥,). En general, s’entén que la integracié s’efectua per a

una ratlla d’absorcié o per a una banda d’absorcié. A, Sirsén mesures de la intensitat de la banda

en funcié de la concentracié en quantitat de substancia; G, = I'/N4 1§ = A /N, s6n les magnituds

molars corresponents. Més endavant, a la p. 56, es discuteix la relacié entre aquestes magnituds i

les probabilitats de transicié d’Einstein per a una ratlla espectral senzilla. El simbol A es pot usar

per al coeficient d’absorcié integrat, A, quan hi pugui haver possibilitat de confusié amb el coefi-

cient d’emissié d’Einstein, A,;.

La intensitat integrada d’una transicié electronica s’expressa sovint en funcié de la forga de
I'oscil-lador o «valor f», que no té dimensions, o en funcié de la probabilitat de transicié d’Eins-
tein A, entre els estats implicats, amb unirtats SI s-'. Mentre que A;; té un significat senzill i uni-
versalment acceptat (vegeu la p. 50), f s’usa de diferents maneres. Un conveni prictic d’is fre-
quent s’expressa mitjangant ’equacid

fi = [(4ne)mc /ST 1A, o f;=(1,499 2 x 10-")(A, /s~ ")(1/nm)?,

14

—

16

—

17

—

18

—

19

—

23

—

on 4 és la longitud d’ona de transicié i on 71 es refereixen a estats individuals. Per a transicions
electroniques fortament permeses, [ és de 'ordre de les unitats.
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24) La magnitud S s’utilitza tan sols per a gasos; es defineix d’una manera similar a A, excepte que la
concentracid, ¢, hi és substituida per la pressi6 parcial del 83s, p- A baixes pressions, p, = ¢RT, amb
la qual cosa §i A estan mituament relacionats per 'equacié S = A/RT. En conseqiiencia, si s’usa §
per a expressar intensitats de ratlles o bandes, caldra especificar-ne la temperatura,

25) Enaquesta definicié, o és el coeficient d’absorcic neperia.

26) La convencié de signes per a 'angle de rotacié és el segiient: & és positiu si el pla de polaritzacié
gira en el sentit de les agulles del rellotge, tal com es veu quan es mira cap al focus lluminés. Si gira
en sentit contrari al de les agulles del rellotge, & és negatiu.

La rotacié optica deguda a un solut en solucié pot ser expressada de la manera seglient:

«(589,3 nm, 20 °C, sacarosa, 10 g dm~* en H,O, 10 cm de recorregut) = + 0,664 7°

Es forneix la mateixa informacié si es déna el poder rotatori dptic especific @/y [ o el poder ro-
tatori optic molar a/cl, on y és la concentracié en massa, ¢ la concentracié en quantitat de subs-
tanciai/la longitud del cami dptic. La major part de les tabulacions donen el poder rotatori optic
especific, indicat per []? La longitud d’ona emprada 4 (freqiientment la ratlla D del sodi) i la
temperatura Celsius 8 s’escriuen convencionalment com a subindex i superindex del poder rota-
tori especific [a]. Per a liquids i solids purs [a]? es defineix, de manera semblant, per [¢]! = a/p {,
on p és la densitat en massa.

Els poders rotatoris optics especifics s’acostumen a anomenar rotacions especifiques, i desgra-
ciadament se solen donar sense expressar-ne les unitats. Quan manquen les unitats, es considera
usualment que sén grau cm® g~' dm~" en el cas de liquids purs i solucions, o grau cm’ g~' mm '
per a solids, on la unitat grau és emprada com el simbol de graus d’angle pla.

MAGNITUDS I SIMBOLS RELATIUS A LA MESURA DE LA INTENSITAT
D’ABSORCIO

En la major part dels experiments destinats a mesurar la intensitat d’absor-
cié espectral el que s’obté és ’absorcid neta, resultat de I'absorcié des del nivell
d’energia més baix, m, fins al nivell d’energia més alt, 7, menys ’emissi6 induida
des de 7 fins a m. Ateés que la poblacié d’un nivell depeén de la temperatura, tam-
bé en dependri I’absorcié neta mitjana. Aquest comentari és valid per a totes les
magnituds definides en la taula que mesuren la intensitat d’absorcid, encara que
per a transicions en les quals ;¥ > kT, la dependéncia de la temperatura és pe-
tita, per la qual cosa la induccié induida es pot ignorar generalment per a ¥ >
1000 cm~".

D’una manera més conceptua] la secci6 eficag d’absorcid pura, 0;i(V), es de-
fineix per a una transici6 radiant induida des de I’estat i a I'estat j (tant en emissié
com en absorcié). En un experiment ideal d’absorcid, en el qual només estigui po-
blat el nivell 7, la secci6 eficag integrada d’absorcié per a la transici6 j < i s’expres-
sa mitjangant ’equacié

G;= Jq-;(ﬁ)? “1dv = j‘o;,-(v)v “tdv
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Si els nivells d’energia superior i inferior estan degenerats, la intensitat de la
ratlla observada és donada pel sumatori de les transicions entre tots els estats i del ni-
vellinferior m itots els estatsj del nivell superior 7, on cada terme es multiplica per la
fraccié de poblacié p; enI’estat inicial apropiat. Negligint I’emissi6 induida, s’obté

Gm‘m ('?I € m) = ZP:G;}
i

Si Pemissié induida és significativa, llavors la secci6 eficac integrada neta
queda de la manera segiient:

G, .(nem)= Z(P,- -p,)G; =(p,, /4, -p, /dn)szi

Aqui p; i p; indiquen les fraccions de poblacié dels estats individuals 7 1
(p:=exp{ - E;/kT}/q al'equilibri térmic, essent ¢ la funcié de particié); p,, 1 p,, in-
diquen les corresponents fraccions de poblaci6 dels nivells d’energia, 1d,, 1d,, les
degeneracions (p; = p,./d,, etc.). La intensitat d’absorcié G; i els coeficients
d’Einstein A;; i B; sén les mesures fonamentals de la intensitat de la linia entre els
estats 1 1], les quals estan mituament relacionades per les equacions

G;‘a‘ = bB{-,,u‘ = (b/Co)B

_ =
i = A;/8ncyv
Finalment, per a una transicié de dipol electric, aquestes magnituds es rela-
cionen amb el quadrat del moment de transicié mitjangant I'equacié
8n’

G.=hB.. =A./SncV’  =——— M.
Ji Vi :,r/ nCV 3}?{0(4EEG)| Ji

2

on el moment de transicié M, és expressat per
2 " e
] = 2 |(ilm. 17)]
P

El sumatori s’estén als tres eixos cartesians fixos en I’espai 1 i, és un compo-
nent fix a ’espai del moment dipolar electric. Substituint valors per les constants
fonamentals, la relaci6 entre G;; i Mj; es pot donar en unitats practiques:

(Gji/pm?) = 41,623 8 |M;; /D

on D (= debye) =3,335 641 x 10~ C m.
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Les intensitats integrades netes de les bandes d’absorci6 es caracteritzen
usualment per una de les magnituds A, S, S, I'o G,,.,, segons es defineixen en la tau-
la. La relaci6 entre aquestes magnituds és donada per les equacions (aproximades)

=I'/N, =A/vw,N, =S/v, =S(kT/v,)

l1¢la

Tanmateix, tan sols la primera igualtat és exacta. En les que apareix 4, §1 S,
s’ha de dividir pel nombre d’ones del centre de la banda ¥, en relacié amb una
banda concreta, per tal de corregir el fet que A, §1 S s’obtenen per integraci6 del
nombre d’ones i no del logaritme del nombre d’ona, tal com passa per a G, i I"
Aquesta correccid és tan sols aproximada en el cas d’una banda (encara que 'error
és negligible per a intensitats de ratlles senzilles en el cas de gasos). La relacié que
conté implica suposar que el gas és ideal (la qual cosa és aproximadament veritat a
baixes temperatures) 1 a més inclou la temperatura. Per tant, les magnituds I'i G,
es relacionen d’una manera més simple amb magnituds més fonamentals, com ara
les probabilitats de transicié d’Einstein i el moment de transicié, la qual cosa fa
que siguin magnituds preferides per a expressar intensitats integrades de ratlla o
banda.

La situaci6 es complica encara més pel fet que hi ha autors que utilitzen el
mateix simbol § per a qualsevol de les magnituds abans indicades, particularment
per a qualsevol de les magnituds aqui indicades per 4, S S. Es, per tant, molt im-
portant definir les magnituds i els simbols emprats quan es presenten intensitats
integrades.

Per a transicions entre estats individuals, es poden usar qualssevol de les
magnituds més fonamentals G, B;, ;, A;; o [M;]; les relacions entre elles sén com
les de més amunt i s6n exactes. Tanmateix, cal no confondre el coeficient integrat
d’absorci6, A, amb el coeficient d’Einstein, A;(ni amb I’absorbancia, per a la qual
també s’usa el simbol A). Quan es pugui presentar aquesta confusié, hom reco-
mana escriure A per a la intensitat d’una banda, expressada com a coeficient d’ab-
sorci6 integrat del nombre d’ones.

La taula segtient recull la unitat S 1 la unitat habitualment emprada per a ca-
dascuna de les magnituds 4, S, S, I'i G. La taula també mostra els factors nu-
mérics de conversi6 de A, S, SiI"a G,, quan s’utilitzen les unitats habitualment
emprades.
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Magnitud Unitat SI  Unitat comuna Factor de conversid
-1
A A m mol ! km mol-! (G/pm?) = 16,605 40 M
(Vy/em™)
rd 1 -2
S Pa-'m=? atm~'cm™? (G/pm?)=1,362 603 x 10~2 ($/atm ' cm*)(T/K)
S (‘;c/cm I)
s m cm (G/pm?) =100 S/em)_
(¥, fem™)
m!mol-'  cm?mol-! (G/pm?) = 1,660 540 x 10~* (I'/em? mol ")
m? pm?

Les magnituds referents a la intensitat d’absorci6 espectral i les relacions en-
tre aquestes magnituds es discuteixen en les referéncies [59-61], 1 la llista de les
mesures publicades d’intensitats de linies i d’intensitats de bandes, per a espectres
en P'infraroig en fase gasosa, es poden trobar en les referencies [60] 1 [61].

2.8. ESTAT SOLID

Les magnituds i stmbols que es donen a continuaci han estat seleccionats de
llistes més extenses de la IUPAP [4] 1 I'ISO [5.p]. Vegeu també les International
tables for Crystallography, volum A [62].

Nom Simbol  Definicié Unitat SI  Notes
vector de reticle R, R, m
vectors fonamentals de a;aya, R=na+ma,+na; m 1
translacié del reticle a;b;c
vector [circular] del reticle
2 [ ] G G:-R=2mm m-! 2
reciproc
vectors [circulars
[ ] .. by;bybs, a-b,=2nd, m-! 3
fonamentals de translacié Sl o
. . a*;b*%;c
del reticle reciproc
longituds de la cel-la unitat a; b c m
angles de la cel'la unitat o By rad, 1
longituds de la cel-la unitat
2 ? ce a*; b*; o m-!
reciproca
angles de la cel'la unitat
8 ot % 7 rad1, 1

reciproca
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Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes
coordenades fraccionaries X952 x=X/a 1 4
factor de dispersi6 atomica  f F=E,[E, 1 5
factor d’estructura amb e ke

R Flh kD) F:éfnc. U, + by, ) 1 6
espaiat reticular d m
angle de Bragg o nA = 2d sinf 1, rad
ordre de reflexid n 1
parametres d’ordre

—de curt abast o 1

—dellarg abast s 1
vector de Burgers b m
»'ectorfle posicié d’una "R, m -

particula
vector de posicié

d’equilibri d’un i6 R, "
vector dc: desplagament " _— -

d’unié
factor de Debye-Waller B,D 1
nombre d’ones angular i

de Debye L o
freqiiencia angular de Debye oy, 57!
parametre de Griineisen »nI y=aV/x Cy 1 8

2
constant de Madelung® a, . i g = aNyzze 1
2 4ngy R,

densitat d’estats Ng Ne=dN(E)/dE J 'm-? 9
rilopenld Ly edoe
tensor resistivitat Pit E=p-j Qm
tensor conductivitat it o=p -} Sm-!
tensor conductivitat térmica A, J,=—A-grad T Wen-1 K1
resistivitat residual PR Qm
temps de relaxacié T r=lfv; s 11
coeficient de Lorenz L L=2/cT V2K-?
coeficient de Hall Am Ry E=p-j+Ry(Bxj) m*C-?
forga termoeléctrica E \Y 12
coeficient de Peltier n \ 12
coeficient de Thomson 1, (1) Vi
funcié de treball @ ®O=E,-E; ] 13

# Enladefinicié de la constant de Madelung, .., és Uenergia de Coulomb. (N. de I’ed.)
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Nom Simbol Definicié Unitat SI ~ Notes
densitat en nombre, iy
5 np m 14
concentraci6 en nombre
energia interbanda E, ] 15
energia d’ionitzacié del E 15
donador ¥ J
energia d’ionitzacié de E, ] 5
I"acceptor
energia de Fermi Ey, gf ] 15
vector d’ona c1rcular,. ' ki q b =2m/2 . 16
vector de propagacié
funcié de Bloch w(r) w(r)=ur)exp(ik-r) m? 17
densitat de carrega electronica p p(r)=—ey*(r)y(r) Cm™ 17,18
massa eficag m* kg 19
mobilitat® u B= v/ E mV-'s! 19
raé de mobilitat b b=p,lu, 1
coeficient de difusié D dN/dt = - DA(dn/dx) m’s~! 19
longitud de difusié L L=+\Dr m 19,20
temperatura caracteristica
) 6, Oy K
[de Weiss] O
temperatura de Curie Te K
temperatura de Néel Tx K

1) my, 1175560 enters. a, b i ¢ s’anomenen també constants de reticle.
2) m és enter.
3) Els vectors del reticle reciproc es defineixen de vegades per @;- by = 8;.
4) X indica la coordenada de dimensi6 longirud.
5) E,1E,indiquen les amplituds de dispersi6 per a "atom i electré aillat, respectivament.
6) N és el nombre d’atoms de la cel'la unirat.
7) Per tal de distingir entre els vectors de posicié de I'electré i de I'i6, s’usen mintscules i majiscules,
respectivament. El subindex , es refereix a la particula /.
8) a és el coeficient de dilatacié ciibica; V, el volum; &, la compressibilitat isotérmica, i Cy, la capaci-
tat calorifica a volum constant.
9) N(E) és el nombre total d’estats amb energia electronica menor que E dividit pel volum.
10) N(e) és el nombre total de modes de vibracié amb freqiiencia menor que @ dividit pel volum.
11) Aquesta definicié s'aplica a electrons en metalls; / és el recorregut lliure mitja i oy la velocitat de
Pelectré a lesfera de Fermi.
12) La substincia a la qual s’aplica el simbol s’indica com a subindex.
13) E, ésP’energia de I'electrd en repos a distancia infinita.
14) Les densitats en nombre concretes s'indiquen com asubindexs: n,,n_o (n) per a electrons; n, n. o p
pera forats;ny pera donadors; n, peraacceptadors; » (n'=n,n_) pera densitat en nombre intrinseca.
15) La unitat comunament emprada per a aquesta magnitud és el eV.
16) Per a particules s’usa ki per a fonons, .

# En la definicié de mobilitat de la versié anglesa, v, (‘velocitat d’arrossegament’) es re-
presenta 94 (N. de I'ed.)
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17) w(r) és una funcié d’ona monoelectronica.

18) La densitat de cirrega total s’obté sumant la de tots els electrons.

19) Peraindicar electrons i forats, es poden usar el subindex , i el subindex » 0bé_1,, respectivament.
20) D és el coeficient de difusié i 7, el temps de vida.

SIMBOLS PER A PLANS I DIRECCIONS EN CRISTALLS

indexs de Miller de la cara d’un cristall, o d’un planetdnic  (h, k,[) o (hy, h, h;)
indexs de reflexié de Bragg en el conjunt de plans nets

paral-lels (b, %, [) hyk, 1o hy, hy, hy
indexs d’un conjunt de totes les cares o plans nets d’un

cristall simetricament equivalents {h, k, I} 0 {hy, s, hs)
indexs d’una direccié del reticle (eixos de zona) (1, v, w]
indexs d’un conjunt de direccions de reticles

simetricament equivalents (n, v, w)

En cada cas, en substituir els simbols alfabetics per nombres s’acostuma a
ometre les comes. Un nombre negatiu per a un pla o cara del cristall, o per a una
direccid especifica, s’indica amb una ratlleta damunt el nombre.

Exemple
(T10) indica els plans paral-lels h=—1,k=+1,/=0.

1) Simbols del reticle cristal-li

primitiu s
centrat a les cares F
centrat al cos I
centrat a la base A;B; C
romboedric R

IT) Simbols de Herman-Maugin d’operacions de simetria

Operacions Simbol Exemples
rotacio n-iria n 1;2;3;4;6
inversié n-aria 7l 152,346
caragolament n-ari o 253535 ...
reflexi m

lliscament ay b;c;myd
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2.9. TERMODINAMICA ESTADISTICA

Els noms i els simbols que es presenten a continuacié estan d’acord amb els
recomanats per la IUPAP [4]1’ISO [5.7].

Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes

nombre d’entitats N 1
densitat en nombre

d’entitats, concentracié  C,n C=N/V m-?

en nombre
constant d’Avogadro L, Ny L=N/n mol ! 1
constant de Boltzmann k, ky JK-!
constant [molar] dels gasos R R=1Lk JK-"mol-!
vector posicié molecular 7 (x, y, z) m
vector velocitat c(cy ¢y c,), c=dr/dt ms-'

molecular 1 (u,, iy, 1,)

vector de quantitat de
moviment molecular

P(szP_.st)PZmC kgl'l‘l!i_I

funcié de distribucié m O\ me?
d’un component fle) f =(—] cxp[— > ] m~'s
de la velocitat 2k T 2kT
3
funcié de distribucié : f m \2 me?
P Fuind| B Vol B )
de la velocitat © g [anT] exp[ 2kT s
velocitat mitjana T, 14, {c),{u) T= _[cF(c)dc ms~!
coordenada generalitzada ¢ (m) 2
quantitat de moviment _ . k S
generalitzada ? p=oLiog (egmar) 2
voluma lespai de fases @ Q=(1/h)[pdq 1
probabilitat P 1
pes cstadfstir:,l o W 1 3
degeneracié
nombre [acumulatiu] N. W 1
d’estats ’
densitat d’estats p(E) p(E)=dN/dE ]
funcié de particié:
suma d’estats:
molécula aillada g,z g= Z g, exp(-&,/kT) 1 4
col-lectiu canonic, 0., Z l 1
sistema canonic
col-lectiu microcanonic£2, z 1
col-lectiu gran canonic = 1
nombre de simetria o, 5 1
pa;‘;a“r:‘:tsze de temperatura 5 B=1/kT IR
temperatura caracteristica 6,8 K 5
activitat absoluta A Ay =exp(uy/RT) 1 6
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1) n és la quantitat de substancia o quantitat quimica.

2) Si g és una longitud, p és una quantitat de moviment, tal com indiquen les unitats entre paréntesis.
En la definicié de p, L indica el lagrangia.

3) Bs’usa generalment per al pes estadistic d’espin.

4) & indica 'energia del nivell molecular i.

5) Les temperatures caracteristiques concretes s’indiquen amb subindexs; per exemple, rotacional
O, = hcB [k, vibracional @, = hevi [k, de Debye @), = hciip, /k, d’Einstein @y = heivg k.

6) Ladefinicié s’aplica a les entitats B. yy és el potencial quimic; vegeu la p. 72.

2.10. QUIMICA GENERAL

El simbols donats per la IUPAP [4] i per 'ISO [5.¢, 5.1] concorden amb les
recomanacions que es donen aqui.

Nom Simbol Definicio Unitat ST Notes
nombre d’entitats (p. ex.,
molecules, atoms, ions, N 1

unitats férmula)
quantitat [de substancia),

; i n ng=Ny/L mol 152
quantitat quimica
constant d’Avogadro L N, mol~!
massa de 'atom,
G m,, m kg
massa atdomica
massa d’una entitat
(molecula, unitat my, m kg 3
farmula)
constant de massa atomica m, m, =m,('*C)/12 kg 4
massa molar M My =mfny kg mol-! 25
massa molecular relativa
(massa molar relativa, M, M, =m;[m, 1 6
pes molecular)
massa atdmica relativa, A A, =i fo 1 6
(pes atdomic) ! i
volum molar Vi Vmp= V/ing m® mol ! 2.5
fraccié en massa w w;=m;[Zm, 1 7
fraccié en volum ¢ 0;=V,[LV, 1 7,8
fraccié molar, fraccié en
quantitat, fraccié en Xy xp = np/Zn, 1 29
nombre
pressié [total] »P Pa 10
pressié parcial Pr PE=ypp Pa 11
concentracié en massa v, p y=mlV kg m-? 7,12,13

(densitat en massa)
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Nom Simbol Definicié Unitat ST Notes
concentracié en nombre,
densitat en nombre C,n Cy=Ny/V m~? 2,12, 14
d’entitats
concentracié en quantitat
it ’ ey =ny/V molm=  2,12,15
concentracid
solubilitat s sy = ¢y (solucié saturada) mol m~* 2
molalitat [d’un solut] m, b my = ng/mpy mol kg~! 2,16
concentracié superficial r Ny=ngfA mol m~? 2
coeficient estequiometric v 1 17
avancament de la reaccié, .
¢ [y S Ay =npo+ Ves mol 2,18
extensid
grau de reaccié a 1 19

1) L’expressié de substancia es pot substituir per 'especificacié de entitat de que es tracta.

Exemple
Quan la quantitat de O, és igual a 3 mols, #(O;) = 3 mol, llavors la quantitat de 0, és igual
a 6 mols, #(30,) = 6 mol. Aixi n(30,) = 2n(0,). Vegeu també la discussié de la p. 70.

2) Ladefinicié es refereix a les entitats B, que sempre s’han d’indicar mitjangant un subindex o entre
paréntesis, per exemple, ny 0 7(B).

Una #nitat formula no és cap unitat, sind una entitat constituida per un grup d’atoms tal com és
escrit a la férmula quimica. Vegeu-ne exemples a la p. 68.

m, és igual a la unitat de massa atdmica unificada, de simbol u, és a dir, m, = 1 u (vegeu la sec-
¢i6 3.7). En bioquimica, aquesta unitat s’anomena dalton (pronunciat «dalton»), de simbol Da, si
bé ni el nom ni el simbol no han estat aprovats per la CGPM.

La definicié s’aplica a substancies pures, on m és la massa total i V, el volum total. Tanmateix, hom
pot definir també les magnituds corresponents d’una mescla amb m/n i V/n, on n = Zn;. Aquestes
magnituds s"anomenen massa molar mitjana i volum molar mitja, respectivament. :

6) Peramolecules, M, és la massa molecular relativa o pes molecular; per a atoms, M, és la massa ato-
mica relativa o pes atdmic, i es pot usar el simbol A,. M, també es pot anomenar massa molar rela-
tiva, M, y = My/M®, on M” =1 g mol-". Els pesos atomics estaindard, recomanats per la IUPAC,
figuren a la taula de la secci6 6.2, p. 120-122.

7) Ladefinicié es refereix al component .

8) V,iV,sén els volums dels components corresponents abans de ser mesclats.

9) Per a fases condensades s’usa x i per a mescles gasoses es pot usar y.

10) Les pressions s’expressen sovint en la unitat bar, que no és una unitat SI(1 bar = 10° Pa). La pressi6
estandard és p° = 1 bar = 10° Pa (vegeu les p. 79, 141 i segona de la guarda posterior). Les pressions
baixes s’expressen sovint en mil-libars (1 mbar = 10-? bar = 100 Pa).

El simbol i la definicié es refereixen a molécules B, que cal que siguin especificades. En el cas dels
gasos reals (no ideals), costa definir la pressi6 parcial. Alguns autors consideren que I'equacié do-
nada és una definicié operacional; una opci6 alternativa és considerar la pressié parcial de B com
la pressi6 exercida per les molécules B.

12) Vésel volum de la mescla.

13) En lacigncia dels polimers, el simbol ¢ s’usa freqiientment per a la concentracié en massa.

14) En el cas de les mescles es prefereix emprar el terme concentracié en nombre i el simbol C.

15) La unitat mol dm~* és la que se sol emprar per a la concentracié en quantitat. Concentracio en
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—

11

—
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quantitat és Pescurgament de concentracié en quantitat de substancia. (La Divisié de Quimica
Clinica de la ITUPAC recomana que la concentracié en quantitat de substincia s’escurci a concen-
tracid de substancia.) El mot concentracié es pot usar sol quan no hi hagi perill de confusié. El
simbol [B] es fa servir sovint per a representar la concentracié d’entitats B. De vegades aquesta
magnitud s’anomena també molaritat. Per exemple, una solucié d’1 mol dm=? es diu «una solucié
I molar», indicada per «solucié 1 M». Per tant, M es considera freqlientment com un simbol de
moldm-~ 2.

En la definicid, my indica la molalitat del solut B i 2, la massa del dissolvent A, de manera que es
fa ds del mareix simbol amb dos significats diferents. Per a evitar tota confusié de notacié, es pot
emprar el simbol & per a la molalitat.

La dissolucié de molalitat 1 mol/kg és anomenada ocasionalment «dissolucié 1 molal» i es de-
signa «dissolucié 1 m»; no obstant aix, el simbol m no hauria de ser considerat com a simbol de
la unitat mol kg~'.

El coeficient estequiomeétric es defineix segons I'equacié de la reaccié. Es negatiu per als reactants
i positiu per als productes. Els valors dels coeficients estequiométrics depenen de com s’escriu la
reaccié.

Exemple
(1/2)N,+(3/2)Hy=NHg: v(N,) = -1/2
v(H) = -3/2
v(NH;) = +1
Una manera simbolica d’escriure una equacié quimica general és
0= Zv,-BJ,

on B, designa una entitat que participa en la reaccié. En el cas de sistemes amb diverses reaccions
convé escriure les equacions quimiques de manera matricial

Av=0

on A és la matriu de conservaci6 (o férmula) d’elements Aj; que representen el nombre d’atoms de
Pelement i en Pentitat (reactant o producte) component de reaccié j, i v é la matriu dels coefi-
cients estequiométrics, amb elements v que sén els coeficients estequiométrics de Pentitat com-
ponent de reacci j en la reaccié k. Quan hi ha N, espécies reactants en un sistema format per N,
elements, A resulta ser una matriu N, x N,. La nul-litat d’aquesta matriu, N(4) = N, — rang(A),
déna el nombre de reaccions quimiques independents, N,, i la matriu N, x N, dels coeficients este-
quiométrics, v, es pot determinar com I’espai nul de A. 0 és una matriu zero de N, x N, [63].

7,0 és la quantitat de B quan & = 0. Una definicié més general seria A& = Any /vy L'extensié d’una
reacci6 també depén de com és escrita I'equacié de la reaccié, perd és independent de Ientitat de
I’equaci6 de reaccié que es pren per a la definicié.

Exemple
Per a la reaccié de la nota 17, quan A¢ = 2 mol, implica que An(N,) = -1 mol, An(H,) =
-3 mol i An(NH,) = +2 mol.

Aquesta magnitud fou introduida originariament amb el nom de degrée d’avancement (‘grau
d’avangament’) per De Donder.
Per a determinades reaccions se solen emprar termes com grau de dissociacié, gran d’ionitzacid,
etcetera.
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ALTRES SIMBOLS I CONVENCIONS EN QUIMICA

I) Simbols per a particules i reaccions nuclears

neutré n helié h
proté p particulaalfa o
deuteré d electré e
tritd t foté Y
mué positiu  p* mué negatiu

La carrega electrica de les particules es pot indicar afegint el superindex *, -
0% per exemple, p*, n% e-, etc. Quan el simbol p 1 el simbol e s’usen sense indica-
ci6 de la carrega, es refereixen al proté positiu i a I'electré negatiu, respectiva-
ment.

El significat de I’expressi6 simbolica que indica una reaccié nuclear ha de ser
el seglient:

nuclid ( particules o quantums  particules o quantums ) nuclid

inicial entrants ’ sortints final
Exemples
“N(a, p)’O »Co(n,y)*Co
ZNa(y, 3n)*Na 31P(y, pn)¥Si

IT) Simbols quimics dels elements

Els simbols quimics dels elements sén (en la major part dels casos) derivats
dels seus noms llatins, 1 consten d’una o de dues lletres que sempre s’han d’escriu-
re amb lletres rodones. Només per als elements de nombre atdmic més gran de
103, els simbols sistematics consten de tres lletres (vegeu la nota 6 de la taula de la
secci6 6.2, p. 123). En la taula de la secci 6.2, p. 120-122, es déna la llista comple-
ta dels simbols quimics dels elements. El simbol no va seguit d’un punt, excepte al
final d’una frase.

Exemples
LU,Pa, C

Els simbols poden tenir significats diversos:
a) Poden representar un atom de I’element. Per exemple, ClI pot indicar un
atom de clor amb 17 protons i 18 0 20 neutrons (que donen una massa de 35 0 37),



66 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA §2.10

sense precisar cap diferéncia. La seva massa té de mitjana 35,452 7 u en les mostres
terrestres.

b) Elsimbol, a manera taquigrafica, pot indicar una mostra de ’element. Per
exemple, Fe pot indicar una mostra de ferro i He una mostra de gas heli.

El terme niiclid implica un atom de nombre atomic (nombre de protons)
i nombre massic (nombre de nucleons) especificats. Els niclids que tenen el ma-
teix nombre atdomic perd diferent nombre massic s’anomenen nsiclids isotopics o
isotops. Els niclids que tenen el mateix nombre massic pero diferent nombre ato-
mic s’anomenen nsclids isobarics o isobars.

Un niclid es pot precisar col-locant el nombre massic com a superindexal’es-
querra del simbol de I’element. Si es vol, el nombre atdmic també es pot posar com
asubindex a ’esquerra, encara que aixd no és habitual. Si no hi figura cap superindex
al’esquerra, es considera que el simbol tot sol representa la mescla natural d’isotops.

Exemples
“N, 12C, C, %0, n(Cl)=xr(>Cl) +»( Cl)

El nombre de carrega ionica s’indica amb un superindex a la dreta, o mitjan-
cant el signe sol si la carrega és igual a 1.

Exemples
Na un i positiu (catié) de sodi
“Br- un i6 negatiu (ani6, 16 bromur) de brom 79
3+ +3 .. . . N . .
Al o Al 16 triplement positiu d’alumini

38703S?  tresions doblement negatius de sofre (ions sulfur)

La posici6 del superindex de la dreta també es fa servir per a donar una altra
informacié: els estats electronics excitats s’indiquen amb un asterisc.

Exemples
H*, Cl*

Els nombres d’oxidacié s’assenyalen amb xifres romanes positives o negati-
ves 0 amb zero (vegeu també ’apartat IV més avall).

Exemples
Mn\:H’ O-I[’ NiG

En resum, les posicions i els significats dels indexs del simbol d’un element
son els seglients:
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superindex a'esquerra ~ nombre massic

subindex a I’esquerra nombre atomic

superindex a la dreta nombre de carrega, nombre d’oxidacié,
simbol d’excitacié

subindex a la dreta nombre d’atoms per entitat

(vegeu I’apartat I11 més avall
4 p

IIT) Formules quimiques

Les férmules quimiques representen entitats formades per més d’un atom
(molecules, ions complexos, grups d’atoms, etc.).

Exemples
Nz, P-h CSHG) Caso.;, PECL‘?_, Feg_q]S

També poden indicar, de manera taquigrifica, una mostra de la substancia
quimica corresponent.

Exemples
CH;OH metanol
p (H,SO,) densitat de I’acid sulfuric

El nombre d’atoms d’una entitat s’indica amb un subindex a la dreta (s’omet
el nombre 1). Els grups d’atoms també es poden reunir entre paréntesis. Les enti-
tats es poden especificar mitjangant la férmula corresponent, sovint multiplicada
per un factor. Les carregues dels ions complexos i el simbol d’excitacié s’afegei-
xen com a superindexs a la dreta de la férmula completa. Per tal de fer palesa la na-
tura de radical lliure d’algunes entitats s’incorpora un punt al simbol.

Exemples
H,O una molécula d’aigua, aigua
10, mitja molecula d’oxigen
Zny(PO,), una unitat férmula de fosfat de zinc, fosfat de zinc
2MgSO, dues unitats férmula de sulfat de magnesi
:KMnO, un cinqué d’una unitat férmula de permanganat de potassi
3SOF una meitat d’un 16 sulfat
(CH,) radical lliure metil

CH,;CHCH; radical isopropil
NO,* molecula de dioxid de nitrogen excitada electronicament
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En els exemples anteriors, 50,, ;KMnOj i ;8O%" s6n artificials, en el sentit
que no poden existir aquestes fraccions de molecula. No obstant aixo, de vegades
és convenient especificar entitats d’aquesta manera en calcular quantitats de subs-
tancia; vegeu I'apartat V més avall.

Els estats electronics especifics d’entitats (atoms, molecules, ions) es poden
indicar mitjancant el simbol del terme electronic entre paréntesis (vegeu la seccié
2.6). Els estats rotacionals i vibracionals es poden especificar donant els nombres
quantics corresponents.

Exemples
Hg(°P,) un atom de mercuri a I'estat triplet P-u
HF(v=2,J=6) unamolecula de fluorur d’hidrogen a I’estat vibracional
v =21l’estat rotacional /=6
H,O*(*A,)) un 16 molecular d’aigua a I’estat doblet A-u

Les féormules quimiques es poden escriure de maneres diferents, d’acord
amb la informacié que portin, tal com s’indica a continuacié:

Formula Informacié Exemple per a lacid lactic
empirica només la proporcié estequiometrica  CH,O
molecular d’acord amb la massa molecular C,H,O;
estructural disposicié estructural dels atoms CH;CHOHCOOH
H H
[ _=0
2 ¥ 4 ”» 2 — — —C/
desenvolupada projeccié d’atoms i enllagos T e
H OH

estereoquimica  ordenacié estereoquimica

Hi ha altres convencions per a escriure les formules quimiques que s6n des-
crites en les referéncies [22, 23].
1V) Egquacions de les reaccions quimiques

Els simbols que relacionen els reactants i els productes en I’equacié d’una re-
accié quimica tenen els significats segtients:
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H, +Br, = 2HBr relacié6 estequiométrica
H, + Br, - 2HBr reaccié directa neta

H, + Br, = 2HBr reaccié6 bidireccional
H, + Br, = 2HBr  equilibri

També es fa servir una sola sageta per a indicar una reaccié elemental, tal
com H" + Br, - HBr + Br'. En aquest cas, per tant, cal indicar clarament que
aquest és el significat atribuit al simbol.

Les equacions redox sovint s’escriuen de manera que el valor absolut del co-
eficient estequiometric d’electrons transferits (que normalment no figura en I’e-
quacié global) sigui igual a u.

Exemple
(1/5) KMn"1O, + (8 /5) HCl =
=(1/5)Mnl'Cl, + (1/2) Cl + (1/5) KCl + (4/5) H,O

Analogament, la reaccié d’una cel-la electroquimica se sol escriure de mane-
ra que el nombre de carrega de la reaccié de la cel'la sigui igual a u.

Exemple
(1/3) In(s) + (1/2) Hg',SO4(s) = (1/6) In",(SO.)s(aq) + Hg*(])

(els simbols entre paréntesis indiquen I’estat fisic; vegeu I’apartat VI més avall).

V) Quantitat de substancia i especificacio d’entitats

La magnitud guantitat de substancia o quantitat quimica (Stoffmenge, en
alemany) ha estat emprada pels quimics per molt de temps sense un nom apro-
piat. S’hi referien simplement com a «<nombre de mols». Aquest costum s’ha d’a-
bandonar, ja que és erroni confondre el nom d’una magnitud fisica amb el nom
d’una unitat (de la mateixa manera que seria erroni emprar «<nombre de metres»
com a sinonim de longitud). La quantitat de substancia és proporcional al nom-
bre d’entitats elementals indicades d’aquesta substancia; el factor de proporciona-
litat és el mateix per a totes les substancies i és I'invers de la constant d” Avogadro.
Les entitats elementals es poden elegir tal com convingui; no necessiriament han
de ser particules individuals fisicament reals. Com que la quantitat de substancia,
1 totes les magnituds fisiques que en deriven, depenen d’aquesta eleccid, és essen-
cial explicitar les entitats per tal d’evitar ambigiiitats.
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Exemples
na, n(Cl) quantitat de Cl, quantitat d’atoms de clor
n(Cl,) quantitat de Cl,, quantitat de molecules de clor
n(H,SO;) quantitat [d’entitats] de H,SO,
n(%KMnOJ quantitat [d’entitats] de s KMnO,
M(P,) massa molar de P, (tetrafosfor)
cnen c(HCI), [HCI] concentracié en quantitat de HCI
A(MgSO,) conductivitat molar [d’entitats sulfat de
magnesi] de MgSO,
A(tMgSO,) conductivitat molar [d’entitats] de sMgSO;

(! KMnO,) = 57(KMnO,)
A(T;Mgzaf) o %A(Mgh)
[3H,S0,] = 2[H,S0,]

(Vegeu també els exemples de la seccié 3.2, p. 96.)

Noteu que «quantitat de sofre» és una expressié ambigua, perque pot indi-
car n(S), 7(Ss) 0 7(S,), etc. En alguns casos, expressions analogues sén menys am-
bigiies. Aixi, per als compostos I'entitat generalment involucrada és la molecula o
I’entitat férmula comuna, i per als metalls solids ho és ’atom.

Exemple
«2 mols d’aigua» significa n(H,0) = 2 mol; «0,5 mols de clorur de sodi» signi-
fican(NaCl) = 0,5 mol; «3 mil-limols de ferro» significa n(Fe) = 3 mmol, pero
cal evitar aquestes expressions sempre que puguin comportar ambiggiitat.

No obstant aixd, en ’equacié pV =nRT i en les equacions on participen pro-
pietats col-ligatives, I’entitat implicada en la definici6 de 7 ha de ser una particula
individual capa¢ de translacié independent (una molécula entera per a un gas),
sense que tingui importancia la natura d’aquesta particula.

VI) Estats d’agregacio

El segiients simbols d’una, dues o tres lletres son emprats per a representar
els estats d’agregacié de les especies quimiques [1.7]. Les lletres s’afegeixen a la
férmula entre paréntesis, escrites amb lletres rodones i sense punt al final.

g  gasovapor fl fase fluida
[ liqud (p. ex., gas o liquid)
s sold cr cristalli
cd fase condensada cl cristall liquid®
(p. ex., solid o liquid)  vit substancia vitria

# Enangles, el simbol de cristall liquid, cl, es representa lc (Ic liguid erystal’). (N. de I'ed.)
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a,ads especie adsorbida en un substrat  aq  solucié aquosa

mon  forma monomeérica aq,  solucié aquosa a dilucié

pol  forma polimérica infinita

sln solucié am  solid amorf
Exemples

HCl(g) clorur d’hidrogen a I’estat gasés

Cy(fl) capacitat calorifica d’un fluid a volum constant

V..(cD) volum molar d’un cristall liquid

U(cr) energia interna d’un solid cristal-li

MnQO,(am) dioxid de manganés com a solid amorf

MnO,(cr, I) dioxid de manganés en la forma cristal-lina I

NaOH(aq) dissolucié aquosa d’hidroxid de sodi

NaOH(aqg, )  ..idem, en dilucié infinita
AH®(H,O,1)  entalpia estandard de formacié de I'aigua liquida

Els simbols g, 1, per a indicar fase gas, fase liquida, etc., de vegades també es
posen com a superindexs a la dreta; els simbols de lletres gregues a, B, es poden
usar d’una manera similar per a indicar una fase a, una fase B, etc., en la notacié
general.

Exemples
VL s volum molar de la fase liquida, ...de la fase solida
S.0.5p entropia molar de la fase o, ...de la fase p

2.11. TERMODINAMICA QUIMICA

Els noms i els simbols de les magnituds d’is més general que es donen aqui
sén també recomanats per laIUPAP [4] i per I'ISO [5.¢, 5.7]. Es pot trobar més in-
formacié a[1.d, 1, 24).

Nom Simbol Definicio Unitat ST Notes

calor q Q ] 1 1
treball w, W ] 1
energia interna U AU=g+w J 1
entalpia H H=U+pV ]
temperatura T K

termodinamica
temperatura Celsius o,t 8/°C = T/K - 273,15 . 2
entropia S dS=dq,./T JEA
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Nom Simbol Definicié Unitat SI Notes

energia de Helmholtz g

(haoicié de Helmboltz) 2 A=U-T5 J 3
energia de Gibbs ' _

(funcié de Gibbs) G G=H-15 J
funcié de Massieu 7 J=-A|T JK-!
funcié de Planck ¥ Y=-G/T JK-!
tensio superficial 7, C y=(0G/9A.)r., Jm-3Nm-'
magnitud X molar XXy X.=Xn (varia) 4,5
magnitud X especifica x x=X/m (varia) 4,5
coeficient de pressié il B=(0p/aT)y PaK-!
coeficient de pressié

i @ a,= (1/p) @p/dT)y K-
compressibilitat

— isotérmica K7 xr=—(1/V) (@V/dp)y Pa-!

— isoentropica Ks ks=—(1/V) (@V/dp)s Pa-!
co;f;zznt de dilatacié @ a= (/1) @UAT) B
coeficient de dilatacié N

shihica a, ay, ¥ a=(1/V)(oV/aT), K 6
capacitat calorifica

— a pressié constant C; C,=(0H/0T), JK-!

— a volum constant Cy v=0U/oT)y JE
relacié de capacirats .

calorifiques % (x) r=G/Cv !
coeficient de -

Joule-Thomson b Hyr #=T/3p)u Sl
coeficient del virial

— segon B pVa=RT(1+BIV, m® mol !

— tercer 5 +CIV,2+...) m® mol 2
coeficients de Van der a (p+a/V,})(V,-b)=RT Jm*mol-? 7

Waals b m?mol-! 7
factor de compressié

(factor de Z Z=pV./RT 1

compressibilitat)

itud X mol . ;

m‘;ga‘;'ci':d G Xo, (Xo)  Xo=@X/ns)rpm . (varia) 8
potencial quimic

(energia de Gibbs u Ug = (BGIB?:B)TIM_“ J mol-! 9

molar parcial)
potencial quimic o o g

estandard HLH J mol-* i
activitat absoluta A Ap=exp(us/RT) 1 9
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
xi.s . My~ Hy
activitat [relativa] a ay= cxp{—ﬁ:—} 1 9,11
entalpia molar parcial
estandard H' H=pg + TS5 J mol-! 9,10
entropia molar parcial
estandard Sy’ Sy =—(ug®/oT), Jmol-'K-'9,10
energia de Gibbs 10.12
estandard de reaccié AG’ AG" =) vy’ Jmol-! oy
- s 13, 14
(funcio)
A=-(3G/2¢),,
afinitat de reaccié A, (o) ( Dpr ] mol-! 13
= _Z VaHy
B
entalpia estindard AH® AH"= ZVBH,,“ J mol-! 10, 12,
de reaccié o 13,14
entropia estandard AS® AS" = ZVF,S,," Jmol-'K-! 10, 12,
de reaccié B 13
quocient de reaccié Q Q=[]a" 1 15
4]
constant d’equilibri K° K K® =exp(-AG"/RT) 1 10,13, 16
constant d’equilibri
— en pressions K, K,= 1_[ Py Pa™ 13,17
B
— en concentracions K. K= l—I cal (mol m—3)* 13,17
B
—en molalitats K. K, = nm“"“ (mol kg~")™ 13,17
B
fugacitat LP fi=2 li_':'g(PB/ A)r Pa 9
coeficient de fugacitat 0 o8 =/fa/Ps 1
constant de la llei de by by g = Bim (f, /x,) Pa 9,18
Henry iy
= (afli /axn)x.=n
coeficient d’activitat
referent a la llei de f fo=ap/xy 1 9,19
Raoult
referent a la llei de
Henry
— en molalitats Y @ & = Ym, B MpfM" 1 9,20
— en concentracions ¥, a.5="Y.pCofc” 1 9,20
— en fraccions molars y, Ay ="YepXn 1 9,20
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Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes

forga idnica

— en molalitats g I, =51Ymyzy? mol kg~!

— en concentracions Iad I, =1Ycyzy? mol m-?
coeficient osmdtic P

— en molalitats " 9, =——>2 A 1

‘. RTM, Zmy
; Hin =L
— en fraccions molars ¢, o, =o_fa 1
" RTlnx,

pressié osmotica 17 IT=cyRT Pa 21

1) g> 01w >0indiquen un augment d’energia del sistema: AU = g + w. Aquesta equacié s’escriu de
vegades comdU = dq + d'w, on & indica que no es tracta d’una diferencial exacta.

2) De vegades aquesta magnitud s"anomena incorrectament «temperatura centigradar.

3) En quimicade superficies convé de vegades fer servir el simbol F per a 'energia de Helmholtz, per
tal d’evitar la confusié amb el simbol A emprat per a I’area.

4) Ladefinici6 s’aplica a substancies pures. Nogensmenys, el concepte de magnituds molars i especi-
fiques (vegeu la seccié 1.4, p. 24) també es pot aplicar a mescles.

5) X és una magnitud extensiva. La unitat depén de la magnitud. En el cas de magnituds molars, cal
especificar-ne les entitats.

Exemple
volum molar de B, V,(B) = V/n,

6) Aquesta magnitud també s’anomena coeficient de dilatacié térmica o, per a gasos, coeficient d’ex-
pansio térmica.

7) Peraun gas que compleixi 'equacié d’estat de Van der Waals, que es déna en la definicid, el segon
coeficient del virial es relaciona amb els parametres a i b de I’equacié de Van der Waals mitjangant

B=b-a/RT

8) Elsimbol es refereix a entitats B que cal especificar. Quan sigui necessari es pot emprar la barra a
fi de distingir X molar parcial de la magnitud X.

Exemple B
El volum molar parcial de Na,SO, en dissolucié aquosa s’escriu V(Na,SO,, aq) per tal de
distingir-lo del volum de la dissolucié V(Na,SO,, aq).

9) Ladefinicié s’aplica a entitats B que cal especificar.

10) Peraindicar «estandard», s’utilitzen els simbols * 0 °. Ambdés sén igualment acceptables. Les de-
finicions d’estat estindard es discuteixen més endavant (p. 78-79). Sempre que s’usi un potencial
quimic estandard ¢ o una constant d’equilibri estandard K o una altra magnitud estandard, cal
especificar quin és I'estat estandard.

11) L’equacié que es déna en aquesta definicié negligeix la dependéncia de I'activitat respecte de la
pressi6, tal com es fa sovint per a les fases condensades a pressié atmosferica.

Una definicié equivalent és ay = A5 /45", on 4" = exp(u"/RT). La definicié de u* depen de
I’estat estandard elegit; vegeu la seccié 1v, p. 78-79.

12) Elsimbol, indica ‘reaccié’ en general. En casos particulars, , pot ser substituit per un altre simbol
adient; per exemple, A¢H ” indica I'entalpia molar estandard de formacié; vegeu la llista de subin-
dexs més endavant, a les p. 75-76.
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13) Cal especificar a quina reaccio es refereix aquesta magnitud.

14) Les entalpies de reaccié (i les energies de reaccié en general) es donen habitualment en kJ mol-".
En la bibliografia antiga també és freqiient trobar kcal mol~!, on 1 keal = 4,184 k] (vegeu la p. 142).

15) Aquesta magnitud es refereix en general a un sistema que no esta en equilibri.

16) Aquesta magnitud és igual al valor de Q a equilibri, quan Pafinitat és zero. Es adimensional i el
valor depen de Iestat estindard elegit, que cal especificar. L’ISO [5.i] i la Comissié de Termodi-
namica de la IUPAC [24] recomana el simbol K™ i el nom constant d’equilibri estandard, pero al-
guns termodinamics prefereixen el simbol K i el nom constant d’equilibri termodinamic.

17) Aquestes magnituds en general no sén adimensionals. Hom pot definir de manera analoga una
constant d’equilibri en termes de la fugacitat, Kj, etc. A pressions baixes K, es relaciona amb K°
aproximadament mitjangant 'equacié K* = K_,.,-"{p")z", i, analogament, en dissolucions diluides,
K, es relaciona amb K* aproximadament per K” = K./(c")™". Les relacions exactes inclouen
coeficients de fugacitat o coeficients d’activitat [24].

La constant d’equilibri de dissolucié d’un electrolit (que descriu I'equilibri entre la fase solida
en excés i els ions solvatats) s"anomena freqiientment producte de solubilitat, que se simbolitza
K.i0K, (o,sical, per K,,” 0 K.”). D’'una manera semblant, la constant d’equilibri de la dissociacié
d’un acid s’escriu K, la de la hidrolisi d’una base, K, 1 la de la dissociacié de I'aigua, K, .

18) De vegades, la llei de Henry s’expressa en molalitats o concentracions, 1 llavors les unitats corres-
ponents de la constant de la llei de Henry sén Pa kg mol~' 0 Pa m’ mol -, respectivament.

19) Aquesta magnitud es refereix a fases pures, a mescles de substancies o a dissolvents.

20) Aquesta magnitud es refereix a soluts.

21) L’equacié de la definicié es refereix a dissolucions diluides ideals. Les entitats B que es mouen in-
dividualment sén molécules, ions, etc., de solut, sense tenir-ne en compte la natura. La quantitat
d’aquestes entitats s’expressa de vegades en osmols (que significa ‘mol d’entitats osmoticament ac-
tives”), perd es desaconsella I'is d’aquesta unitat.

ALTRES SIMBOLS I CONVENCIONS EN TERMODINAMICA QUIMICA
A [24] es pot trobar una descripcié més extensa d’aquest tema.
1) Simbols emprats com a subindexs per a indicar un procés quimic
0 una reaccio quimica
Aquests simbols s’han d’escriure amb lletres rodones, sense punt final.

vaporitzacid, evaporaci6 (liquid — gas)  vap

sublimacié (solid — gas) sub
fusi6 (solid — liquid) fus
transicié (entre dues fases) trs
mescla de fluids o mixtié de fluids mix
soluci6 (d’un solut en un solvent) sol

dilucié (d’una solucié) dil
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II)

IIT) Exemples d’its d’aquests simbols

de la variacié d’una magnitud termodinamica extensiva associada al procés.
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adsorcid
desplagament
immersioé

reaccié en general
atomitzaci6

reaccié de combustié
reaccié de formacié

Superindexs recomanats

estandard
substancia pura
dilucié infinita

ideal

complex activat, estat de transicié

magnitud d’excés

ads
dpl
imm
r

at

c

f

§2.11

Els subindexs emprats per a indicar un procés quimic, llistats a ’apartat 1,
s’han de collocar com a subindexs dels simbols A, per tal d’indicar que es tracta

Exemple
A,.,H = H(g) - H(l), per a ’entalpia de vaporitzacié, una magnitud extensiva
proporcional a la quantitat de substancia vaporitzada.

En general, la magnitud més il és el canvi dividit per la quantitat de subs-
tancia transferida, que cal indicar amb un subindex ,, addicional.

Exemple
Ay H,, per a entalpia molar de vaporitzacié.

deduir a partir de les unitats que es tracta d’una magnitud molar.
P q g

Tanmateix, el subindex ,, s’omet sovint, particularment quan el lector pot

Exemple
A, H =40,7 k] mol-' pera H,Oa373,15K i1 atm.
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El subindex que especifica el canvi s’escriu de vegades al costat del simbol de
la magnitud en comptes de després de A, de manera que la magnitud anterior s’es-
criuria AH,,, , o senzillament AH,,,, perd no es recomana aquesta forma.

El subindex , s’usa per tal d’indicar canvis relacionats amb una reaccio qui-
mica. Encara que simbols com A, F haurien d’indicar ’entalpia integral de reac-
cié, A H = H(&,) — H(&)), en la practica aquest simbol s’usa habitualment per a in-
dicar el canvi dividit per la quantitat transferida, é a dir, el canvi per unitat
d’extensié de la reaccid, definit per 'equacié

AH =Y v,H, =(dH/3¢),,

En donar valors numérics a aquestes magnituds, és essencial especificar ’e-
quacié de la reaccié estequiometrica per tal de definir ’extensié de la reacci6 & 1
els valors dels coeficients estequiometrics vy,

Exemple
Niy(g) + 3Hy(g) =2NH,(g), ~ AH"
AS°®

~92,4 k] mol-!
-199 ] mol-' K-!

El mol-"! en les unitats identifica les magnituds de I’exemple com un canvi
per unitat d’extensié de la reaccié. Es poden anomenar entalpia i entropia molar
de reaccid i, si convé, es pot afegir al simbol un subindex ,, per tal d’emfasitzar la
diferéncia respecte a les magnituds integrals.

Les magnituds estandard de reaccié son especialment importants. S’expres-
sen mitjangant les equacions

AH®=(=AH,” =AH,’) = ; v B
AS® =(=AS.° =AS.") =ZB:vB Ss°
AG°=(=AG," =AG,”) = ZB; Vi Us°
Els simbols entre paréntesis sén possibles opcions. En vista de la varietat

d’estils habitualment emprats, cal especificar acuradament la notacié d’aquests
simbols. La relacié amb I’afinitat de la reacci6 és

~A=AG=AG"+RTIn [I;[as"“ J

i la relacié amb la constant d’equilibri estindard és A,G*=-RT In K°.
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El terme combustio i el simbol ¢ indiquen I’oxidacié completa d’una subs-
tancia. Per a la definicié d’oxidacié completa de substancies que continguin ele-
ments diferents de C, H 1 O, vegeu [64]. L’equacié6 de la reaccié corresponent
s’escriu de manera que el coeficient estequiometric v de la substancia sigui —1.

Exemple
L’entalpia estaindard de combusti6 del meta gasés és
AH® (CH,, g, 298,15 K) = - 890,3 kJ mol-,
que implica la reaccié

CH,(g) + 20,(g) > CO,(g) + 2H,O(l).

El terme formacic i el simbol f indiquen la formacié de la substancia a partir
dels elements en el seu estat de referéncia (generalment, I’estat més estable de cada
element a la temperatura escollida i a pressié estandard). L’equacié de la reaccié
corresponent s’escriu de manera que el coeficient estequiométric v de la substan-
cia sigui +1.

Exemple
L’entropia estandard de formacié del clorur de mercuri II cristal-li és
A:S® (HgCl,, cr, 298,15 K) = -154,3 ] mol 'K,
que implica la reaccié

Hg(l) + Cly(g) -» HgCl,(cr).

El terme atomitzacio, simbol at, indica un procés en el qual una substincia se
separa en els seus atoms constituents en I’estat fonamental en fase gasosa. L’equa-
ci6 de reaccié corresponent s’escriu de manera que el coeficient estequiométric v
de la substancia sigui -1.

Exemple
L’energia (interna) estandard d’atomitzacié de I’aigua liquida és
A U® (H,O,1) =625 k] mol -,
que implica la reaccié
H,O(l) » 2H(g) + O(g).

IV) Estats estandard [1.5, 24]

El potencial quimic estandard de la substancia B a la temperatura T, u3° (T'),
és el valor del potencial quimic en condicions estandard, especificades tal com
s’indica tot seguit. S’accepten tres estats estandard definits de diferent manera.

Per a una fase gasosa. L’estat estandard per a una substancia gasosa, pura o
en una mescla gasosa, és I’estat (hipotétic) de la substancia pura B en fase gasosa a
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la pressio6 estandard p = p° 1 que es comporta com un gas ideal. El potencial quimic
estandard es defineix:

ug? (T) = &12} (us(T, p, ys...) = RT In (ysp/p°)]

Per a una fase pura, una mescla o un dissolvent, en els estats liquid o solid.
L’estat estandard per a una substancia liquida o solida, pura o en una mescla, o per
aun dissolvent, és I'estat de la substancia pura B en fase liquida o solida a la pres-
si6 estandard p = p°. El potencial quimic estandard es defineix:

s (T) = up*(T, p°)

Per a un solut en dissolucid. Per a un solut en solucid liquida o solida, I’estat
estandard fa referéncia al comportament diluit ideal del solut. Es I’estat (hipotetic)
del solut B a la molalitat estandard m”, la pressié estandard p® 1 que es comporta
com una soluci6 infinitament diluida. El potencial quimic estandard es defineix:

u® (T) = [up(T, p°, my,. ) — RT In (my/m®)]".

El potencial quimic del solut B en funcié de la molalitat my a pressié cons-
tant p = p° s’expressa, doncs, de la manera segiient:

ug(mg) = up” + RT In (myy,, s /m°)

De vegades s’usa com a variable la concentracié (quantitat de substancia) ¢
en comptes de la molalitat 7; les equacions anteriors s’escriuen amb ¢ substituint
m. Ocasionalment s’usa la fraccié molar x en lloc de m; les equacions anteriors
s’escriuen llavors amb x substituint 7, 1 x* = 1. Encara que I’estat estandard d’un
solut fa sempre referéncia al comportament diluit ideal, la definicié d’estat estan-
dard 1 el valor del potencial quimic estandard x° sén diferents segons que s’usi
com a variable la molalitat m, la concentracié ¢ o la fraccié molar x.

V) Pressions, molalitats i concentracions en lestat estandard

En principi, hom pot escollir qualsevol valor per a la pressi6 estandard p°, la
molalitat estindard 7”1 la concentraci6 estindard ¢”, si bé cal especificar Ieleccié.
Per exemple, en tabular dades adients per a la quimica a alta pressid, pot ser con-
venient escollir un valor de p® =1 kbar.

En la practica, tanmateix, ’eleccié més comuna és

p° =10°Pa(=1 bar)
m® =1mol kg~!

L4

¢® =1moldm-?
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Aquests valorsdem”1c” sén acceptats universalment. El valor perap®, 10° Pa,
és el recomanat per la IUPAC des del 1982 [1.7] per a tabular dades termodinami-
ques. Abans del 1982 la pressié estandard emprada habitualment erap®=101325Pa
(=1 atm, anomenada pressi6 estandard). En qualsevol cas, cal especificar el valor
depe.

La conversié de valors corresponents a diferents p” es descriu a [65]. El valor
més recent de p° = 10° Pa s’anomena de vegades pressio de [’estat estandard.

VI) Propietats termodinamiques

Els valors de moltes magnituds termodinamiques representen propietats
quimiques fonamentals de substancies 1 serveixen per a calculs posteriors. Hi ha
tabulacions extenses, com per exemple [66-68]. Cal posar una cura especial en la
presentacié de les dades 1 les incerteses corresponents [25, 26].

2.12. CINETICA QUIMICA

Les recomanacions aqui donades es basen en recomanacions previes de la
IUPAC [1.c, 1.k, 27], que no concorden completament. Les recomanacions cor-
responents a fotoquimica es descriuen a [28] i per a les que afecten la presentacié
de dades de cinética quimica vegeu també [69].

Nom Simbol Definicio Unitat SI ~ Notes
velocitat de canvi [de la ; . :
gt X X X =dX/de (varia) 1
velocitat de conversié é E=dé/de mols~! 2
velocitat de canvi de
concentracié (degudaa 1y, vy g = deg/dt molm-3s-! 3,4
una reaccié quimica)
velocitat de reaccié v =&V =vy~'deg/dt mol m-3¥s-! 2,4
(en concentracid)
ordre parcial de reaccié ng, My v=FkIlcgm 1 5
ordre global de reaccié n, m n=2Xny 1
constzu.‘lt.de velocitat,. oDtk (m* mol-1p-15- 6
coeficient de velocitat
constant de Boltzmann k, ky JE
periode de
semidesintegracié I;‘ ( 12) e s

temps de relaxacié T s 7
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Nom Simbol Definicié Unitat SI ~ Notes
energia d’activacié 5 i L 3
[d" Arrhenius] E,E, E,=RTdInk/dT J mol 8
factor prccxponf?cm:l, A k= Aexp(— E,/RT) (m’ mol- -1 51
factor de freqiiencia
volum d’activacié AV, AVY AW =—RT(0lnk/0T) m® mol-!
radi d’esferes rigides r m
diametre de col-lisié d dap=7Ta+18 m
secci6 eficag de col'lisié o o=nd’ m?
velocitat re.]atlva mitjana o Z1n = (8RT/mp)"? ms-! 9
entre A1 B
freqiiencia de collisions
—deAamb A za(A) 2p(A)=V2 CpoT 5! 10
—deAambB z4(B) zp(B) = CpoThs s- 1! 10
densitat de col-lisions,
nombre de col'lisions
—deAamb A ZAA ZA.I\:CAZA(A) s'm™? 11
—deAambB Z(\B Z.M3=CAZA(B) s 'm™? 11
factor de freqiiencia de iy 2= Zxa/Leacs B
col-lisions
recorregut lliure mitja A A=T[zy m
parametre d’impacte b m 12
angle de dispersié ) 1, rad 13
secci6 eficag diferencial I I;=do;/d2 m?sr! 14
seccid eficag total ;i ;= II de2 m? 14
matriu de dispersié S 1 15
probabilitat de transicié ~ P; P;= Ky i |2 1 14,15
enta;]pr(% estfthard AtH®, AH* Jmol-! 16
d’activacié
enez"gm.mte.r}m estandard ARU®, AU J mol-! 16
d’activacié
entrjoplr'a est.atndard A¥S®, ASH J mol-1K-! 16
d’activacié
energia de Gibbs se s o
estandard d’activacié NG’ 4G Jmol 5
rendiment quantic, o, @ 1 17

rendiment fotoquimic

1) Per exemple, velocitat de canvi de la pressié f = dp/dt, per ala qual la unitat SI és Pas~'.
2) Cal especificar la reaccié a la qual es refereix aquesta magnitud.

3) Elsimbol ila definicié es refereixen a les entitats B.

4) Observeu que ry i v es poden definir també en funcié de la pressié parcial, de la concentracié en
nombre, de la concentracié superficial, etc., amb definicions analogues. Si cal, les velocitats de re-
accié definides diferentment es poden distingir amb un subindex, per exemple v, = v ~! dpy/dt,
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etcetera. Observeu que la velocitat de reaccié només es pot definir per a reaccions d’estequiome-
tria coneguda 1 independent del temps, en termes de llur equacié de reaccié, que s’ha d’explicitar.
Dr’altra banda, la segona equacié donada de la velocitat de reaccié es dedueix de la primera només
si el volum V és constant. Les derivades han de ser les degudes a la reaccié quimica considerada;
aixi, en sistemes oberts, tals com sistemes de flux, cal tenir en compte també els efectes deguts als
processos d’entrada i de sortida.

El simbol es refereix al reactant B. Es pot emprar el simbol 7 en lloc de # quan aquest darrer pot
donar lloc a confusié amb la # de quantitat de substancia.

Les constants de velocitat k i els factors preexponencials A es donen habitualment en
(dm® mol-")*-"5-" 0, en I'escala molecular, en (cm?)*~' s~! 0 bé en (cm® molécula~')*-"s~'. Obser-
veu que «molécula» no és una unitat, perd moltes vegades s’inclou com a aclariment. Les cons-
tants de velocitat s’expressen freqiientment en logaritmes decimals.

Exemple

Per a una reaccié de segon ordre

k=10%dm*mol-'s"' o log(k/dm’mol-'s"")=8,2
obé

k=10""26cm?s~! o log(k/cm’s)=-12,6

7 es defineix com el temps en el qual una pertorbacié de la concentracié disminueix fins a 1/e del
seu valor inicial.

Observeu que el terme energia d’activacic d’Arrhenius només s’ha d’emprar per a la magnitud
empirica definida en la taula. També s’apliquen altres equacions empiriques amb «energies d’acti-
vacié» diferents, com, per exemple, k(T) = A'T" exp(- E,'/RT).

El terme energia d’activacié s’'usa també per al llindar d’energia que apareix en el potencial elec-
tronic (I'altura de la barrera d’energia electronica). Per a aquesta «energia d’activacié» és preferit
el simbol E; i el terme energia llindar, perd comunament també s’usa E,. A més a més, E, pot in-
cloure 0 no una correccio per a les energies de punt zero de reactants i estats de transicio.

Hom recomana, per tant, especificar exactament en cada context a quina energia d’activacié es
refereix i reservar el terme energia d’activacio [d’Arrhenius] només i exactament per a la magnitud
definida en la taula.

9) u és la massa reduida.

10
11

12

13

14

15

)
)

)

)
)

—

C indica la concentracié numérica.

Znn 1 Zyp s6n el nombre total de col-lisions AA o AB per unitat de temps i de volum en un sistema
que conté només moléecules A, o bé dos tipus de molécules A i B, respectivament. Les col-lisions
de tres cossos es poden tractar d’una manera semblant.

El parametre d’impacte b caracteritza una col-lisié individual entre dues particules; es defineix
com la distancia de maxima aproximacié que resultaria si les trajectories de les particules no fossin
desviades per la col-lisié.

6 =0 indica que no hi ha desviacié.

En totes aquestes magnituds matricials, el primer index es refereix al canal final i el segon al canal
inicial; 7 i j indiquen els canals de reactants i de productes, respectivament, i £ I'angle solid;
do;;/dQ = (flux de particules dispersades per unitat d’angle solid)/(flux de particules incidents per
unitat d’area). La dispersié elastica implicai = ;. Tant J;; com o, depenen de I'energia total del mo-
viment relatiu i es poden escriure [;; (E) 1 6; (E).

La matriu de dispersié S s’usa en els estudis quantics de la teoria de la dispersié; §;, és igual a la re-
laci6 (flux de probabilitat total dispersada en el canal j)/(flux de probabilitat total incident en el
canal 7). § és una matriu unitaria S§* = 1. P; és la probabilitat que els parells de col-lisié incidents
en el canal i surtin en el canal .
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16) Les magnituds ATH", A*U", A*§"1 A*G" s’utilitzen en la teoria de I'estat de transicié de la reaccié
quimica. Normalment s’utilitzen només a proposit de reaccions elementals. L’equacié que rela-
ciona la constant de velocitat k£ amb aquestes magnituds és

k= x(kyT/h) exp(— A*G"/RT),

on k té les dimensions d’una constant de velocitat de primer ordre i s’obté multiplicant la cons-
tant d’ordre 7 per (¢*)" "', k és el coeficient de transmissié i A¥G" = A'H" — TA'S". Malaurada-
ment, es prescindeix habitualment del simbol estaindard * i aquestes magnituds s’acostumen a es-
criure AH*, AU#, AS#1 AGH,

17) El rendiment quantic ¢ es defineix en general com segueix [28]:

_ nombre d’esdeveniments definits

nombre de fotons absorbits
Per a una reacci6 fotoquimica es pot definir:

3 velocitat de conversid _dé/de
" velocitat d’absorci6 de forons  dn, /dt

2.13. ELECTROQUIMICA

Els conceptes, la terminologia 1 els simbols electroquimics es descriuen més
extensament a [1.7]. Per al camp de I’electroquimica dels semiconductors i la con-
versi6 fotoelectroquimica d’energia, vegeu [29], i per a la nomenclatura de la cor-
rosid, vegeu [30].

Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes
cirrega elemental (cirrega C

del proté)
constant de Faraday F F=eL Cmol-!
no{r;l;;ei :iie cirrega , il 1 1
forga idonica

— en molalitats L., 1 I,=3Ym;z}? mol kg~!

— en concentracions JioT I=Ycz? mol m~? 2
activitat 1dnica mitjana a. a.=m.y./m° 1 3,4
activitat d’un electrolit a(A,.B,) a(A, B, )=ale*) 1 3
molalitat i6nica mitjana . m -l =m om b mol kg~! 3
coeficient d’activitat

1onica mitja Ts Yol rv-d oy vy ¥ 1 3
nombre de cirrega de la

reacci6 d’una cella n, Ve, Z 1 5

electroquimica



84 MAGNITUDS, UNITATS 1 SIMBOLS EN QUIMICA FISICA §2.13
Nom Simbol Definicio Unitat SI Notes
diferéncia de potencial
electric [d’una pila AVUE AV=Vy-V; \Y% 6
o cel'la galvanica]®
FEM, forga electromotriu  E E=limAaV \" 7
10
FEM estandard, potencial
estandard de la reaccié  E*® E°e=—AG®/nF \Y 4,8
d’una cel-la =(RT/nF)lnK*
electroquimica
puu,?mflal estandard £ v 49
d’electrode
FEM d’una cel'la, potencial
de la reaccié d’unacella E E=E"—(RT/nF)Lvina; A% 10
electroquimica R
pH pH pH =~ -log —-fgi—l-s 1 11
mol dm
potencial eléctric intern ] Vo=—E A% 12
potencial eléctric extern W w=Ql4ne,r A% 13
potencial eléctric de o v
superficie e
diferéncia de potencial de 5 8
: =gP—ge \ 14
Galvani Ao Aap=0"-¢
diferéncia de potencial de Ky B -8 v 15
Volta
potencial electroquimic i Iy = (0G/0ng?) J mol-! 1,16
corrent eléctric, intensitat
) L 17
de corrent eléctric I=dQumt A
densitat de corrent : .
: =[/A Am-? 17
[eléctric] I f=1i =
densitat de carrega
e =QJA Cm™?2
[superficial] 2 o=Q/ =
constant de vefio‘cltat de i k=1 /(nFATIc?) (i) 18,19
la reaccié d’eléctrode A i
coeficient de transferéncia
de matéria, constantde  ky kg s =|ve|l, g/nFcA ms™! 1,19
velocitat de difusié
gruix de la capa de difusié & 8= Dyfky g m 1
coeficient de transferéncia . ~ M M { 17.19
[electroquimica] T wF oFE ’
sobretensid, sobrepotencial n n=E;-E;.,-IR, A% 19

# En la definici6 de diferéncia de potencial electric corresponent a la llengua anglesa, V;; 1 V}
(p ‘dreta’, ; ‘esquerra’) es representen Vi i Vi (i ‘right’, | ‘left’), respectivament. (Nota de I'ed.)
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Nom Simbol Definicié Unitat SI Notes
potencial electrocinetic ¢ v
(potencial zeta)
conductivitat K, (o) k=j/E Sm-! 12,20
constant df’ C.El'l::l de - Koy=R 53
conductivitat
conductfv}tat molar [d’un A — & i mol=! 1,21
electrolit]
mobilitat electrica u, (1) up =vg/E m2V-ls-! 1,22
conductivitat idnica,
conductivitat molar A Ap = |zplFuy S m? mol-! 1,23
d’unié
nombre de transport t ty=js/%Ji 1 1
radi invers de ’atmosfera x=(2F2L[eRT) "2 o 24

10onica

1) Ladefinicié es refereix a les entitats B.

2) Per tal d’evitar confusions amb la intensitat del corrent catodic, de simbol 7. (amb el subindex en
lletra rodona), per a designar la forca idnica expressada en concentracions s’escriu simplement el
simbol I 1 de vegades u (quan la intensitat del corrent s’indica amb 7).

3) v,iv_sén els nombres de cations i d’anions per unitat férmula d’un electrolit A, B, .

Exemple
Pera AL(SO,);, v.=21v_=3.

m,im_,1y,1y.sén les molalitats i els coeficients d’activitat del catié i de I'ani6 separadament. Si
lamolalitat de A, B,_és m, llavors m, = v,m im_=v_m. Per a la concentracié idnica mitjana, c.,
s’aplica una definicié similar en I’escala de les concentracions.

4) Per a indicar «estandard» s’utilitzen els simbols * 0 °. Ambdés sén igualment acceptables.

5) n és el nombre d’electrons transferits d’acord amb la reaccié de la cel-la (o reaccions de les semi-
cel'les) tal com s’ha escrit; n és enter i positiu.

6) Vi Vi son els potencials dels electrodes que figuren a la dreta i a I'esquerra, respectivament, del
diagrama que representa la pila. Quan AV és positiu, la cirrega positiva passa de I'esquerra a la
dreta a través de la pila, i de la dreta a ’esquerra en el circuit exterior, si la pila és curtcircuitada.

7) Ladefinicié de FEM es discuteix més endavant, p. 88. El simbol Eppy actualment no es recomana
per a aquesta magnitud.”

8) AG"iK"esrefereixen a la reaccié de la cel-la en la direccié en qué té lloc la reduccié a I'eléctrode
deladretail’oxidacié a I'electrode de I’esquerra, en el diagrama que representa la pila o cel'la gal-
vanica (vegeu més endavant, p. 86). (Recordeu I'artifici mnemonic «reduccié a la dreta», conso-
nant-consonant; «oxidacié a ’esquerra», vocal-vocal.)

9) El potencial estandard d’una reaccié d’eléctrode, escurcat en potencial estandard d’eléctrode, és el
valor de la FEM estindard d’una cel-la on té lloc a ’eléctrode de 'esquerra I"oxidacié de I'hidrogen
molecular a protons solvatats. Per exemple, el potencial estindard de Ieléctrode Zn? | Zn, desig-

# Enangles, el simbol de la constant de cel-la de conductivitat, Ky, es representa K. (Nota
del'ed.)
## Enangles, el simbol de la forca electromotriu, Epy, s representa Egyy: (pyr ‘electromotive
force’). (Nota de I'ed.)
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nat per E °(Zn** | Zn), és la FEM de la cella on té lloc la reaccié Zn**(aq) + H, — 2H*(aq) + Zn en
condicions estandard (vegeu la p. 87). En la referéncia [31] es discuteix el concepte de potencial ab-
solut d’eléctrode.

10) v, In g, es refereix a la reaccié de la cella, amb v, positiu per als productes i negatiu per als reac-
tants; per a la reaccié completa de la cel-la només intervenen activitats 10niques mitjanes a..

11) Ladefinicié rigorosa de pH es discuteix més endavant, p. 88. El simbol pH és una excepcié de les
regles generals dels simbols de les magnituds fisiques (p. 22), en la mesura que és un simbol de
dues lletres i que sempre s’escriu amb lletres rodones.

12) E és laintensitat de camp eléctric en el si de la fase en qtiestié.

13) Aquestadefinicié és un exemple concret per a una esfera conductoraamb excés de carrega Q iradir.

14) A¢ és la diferéncia de potencial eléctric entre punts en el si de les fases a i f; només es pot mesurar
si les fases son de composicié identica.

15) Ay és ladiferencia de potencial eléctric deguda a la carrega present a les fases a1 . Es pot mesurar
o calcular mitjangant Ielectrostatica clissica a partir de la distribucié de carrega.

16) El potencial quimic esta relacionat amb el potencial electroquimic per I'equacié py" = fy* — z5F¢ *
Per a una espécie no carregada, z, = 0, el potencial electroquimic és igual al potencial quimic.

17) I,j i@ poden portar un dels subindexs segiients: a per a anddic, ¢ per a catodic, e 0 o per a bescan-
vi, ol per alimit. 7,1 7. sén les intensitats dels corrents parcials anddic 1 catddic. El catode és Ie-
léctrode on té lloc la reduccié i "anode I'eléctrode on té lloc Ioxidacié.

18) Per a una reduccié, la constant de velocitat &, es pot definir anilogament en funcié de la intensi-
tat del corrent catddic /.. Per a una reaccié de primer ordre, la unitat ST és ms~'. »; és 'ordre de re-
accié respecte al component .

19) Per a més informacié sobre cinética de reaccions d’eléctrode i sobre fenomens de transport en sis-
temes electrolitics, vegeu [32, 33].

20) La conductivitat s’anomenava abans «conductancia especifica».

21) Per ala conductivitat molar s’utilitza sovint la unitat S cm? mol -

22) vy és la velocitat de les entitats B 1 E és la intensitat del camp electric dins de la fase considerada.

23) Es important explicitar I'entitat a la qual es refereix la conductivitat molar; aixi, per exemple,
A(Mg?) = 24(}Mg**). Normalment se sol escollir entitat que és la fraccié 1/z5 d’un 16 de carrega
zp de manera que, per exemple, les conductivitats molars dels ions potassi, bari i lantani s’expres-
saran com A(K*), A(§Ba*)14(iLa*").

24) x apareix en la teoria de Debye-Hiickel. La longitud de Debye, Ly, = & =/, surt a la teoria de Gouy-
Chapman i en la teoria de la carrega espacial d"un semiconductor. I, és la forga idnica.

CONVENCIONS REFERENTS ALS SIGNES DE LES DIFERENCIES DE POTENCIAL
ELECTRIC, LES FORCES ELECTROMOTRIUS I EL POTENCIAL D’ELECTRODE!

I) Diferencia de potencial eléctric d’una pila o cella galvanica
La pila s’ha de representar amb un diagrama, per exemple:
Zn | Ze®* | Cu®*| Cu

1. D’acord amb el Conveni d’Estocolm del 1953 [34].
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Cal emprar una barra vertical simple (I) per a representar el limit de fase, una
barra vertical discontinua (}) per a representar la unié entre liquids miscibles
iuna doble barra vertical discontinua (}}) per a representar la unié liquida en la qual
se suposa que s’ha eliminat el potencial d’unié liquida. La diferéncia de potencial
electric, indicada per AV o E, és igual en signe i magnitud al potencial electric del
born conductor metal-lic de la dreta menys el del born similar de ’esquerra. La
FEM (forca electromotriu), també indicada habitualment per E, és el valor limit
de la diferéncia de potencial eléctric quan la intensitat del corrent que circula per
la pila tendeix a zero i s’han establert tots els equilibris de transferéncia local de
carrega i els equilibris quimics. Observeu que el simbol E s’utilitza sovint tant per
a la diferéncia de potencial com per ala FEM, i aixo de vegades pot dur a confusié.

Sila reaccié de la pila s’escriu:

1Zn +3Cu® =3Zn* +1Cu, n=1

Zn + Cu®** =Zn* + Cu, n=2,

implica un diagrama de pila representat com abans, de manera que la reaccié, tal com
és escrita, télloc quan I’electricitat positiva circula per la pilad’esquerraadreta (i per
tant, circula per la part exterior del circuit de dreta a esquerra). En aquest exemple,
Ielectrode de la dreta és positiu (llevat que la relacié [Cu?*]/[Zn?*] sigui extrema-
ment petita), de manera que aquesta és la direccié del flux espontani del corrent
quan els dos electrodes estan connectats. No obstant aixo, si la reaccié s’escriu

3Cu +3Zn* =iCu? +1Zn, n=1

Cu +Zn?* =Cu* + Zn, n=2,
implica el diagrama
Cul|Cu?*| Zn* | Zn

i la diferéncia de potencial electric de la pila aix{ indicada sera negativa. Aixi
doncs, el diagrama d’una pila es pot escriure de qualsevol de les dues maneres i,
conseqlientment, la diferéncia de potencial electric corresponent al diagrama po-
dra ser positiva o negativa.
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II) Potencial d’eléctrode (potencial d’una reaccio electrodica)

L’anomenat potencial d’electrode d’un eléectrode es defineix com la FEM
d’una pila o cel'la en la qual ’electrode de I’esquerra és un eléctrode estandard d’-
hidrogen i I’electrode de la dreta és ’electrode en qiiesti6. Per exemple, per a I’e-
lectrode plata / clorur de plata (escrit Cl-(aq)|IAgClIAg), la cel-la en qliestié és

PtIH,(g, p =p°)| HCl(aq, 2. = 1) IHCl(aq, a.") | AgClIAg

En aquesta cel'la hi caldra una unié liquida sempre que 2,'(HCI) de la dre-
ta sigui diferent de 2.(HCI) de ’esquerra. La reaccié que té lloc a I’electrode de
plata / clorur de plata és

AgCl(s) + e~ — Ag(s) + Cl~(aq)
La reaccié completa de la cel-la és
AgCl(s) + 3H,(g) » H*(aq) + Cl-(aq) + Ag(s)

A lestat estandard de ’electrode d’hidrogen, p(H,) =p° = 10° Paia.(HCl) = 1,
la FEM d’aquesta cel-la és el potencial de I’electrode de I’eléctrode de plata / clorur
de plata. Si, a més, ’activitat mitjana del HCl a I’electrode de plata / clorur de plata
a.(HCI) =1, llavors aquella FEM és igual a £ d’aquest eléctrode. El potencial es-
tandard d’electrode per a HCl(aq)| AgClIAg té el valor E°=+0,22217Va298,15K.
Per a p” = 101 325 Pa, el potencial estindard d’aquest electrode (i de qualsevol
electrode que només tingui fases condensades) és incrementat en 0,17 mV; és a dir,

E°(101 325 Pa) = E°(10° Pa) + 0,17 mV

Un recull de potencials estandard d’electrode, i la conversié d’aquests po-
tencials a pressions estindard diferents, es troba a [29]. Cal tenir en compte que
en escriure una cella, la FEM de la qual representa un potencial d’electrode, és
important posar sempre a I’esquerra I’eléctrode d’hidrogen.

IIl) Definicié operacional de pH

La definicié conceptual de pH donada en la taula anterior se substitueix en
la practica per la definicié operacional segiient. Per a una solucié X, es mesura la

FEM E(X) de la pila o cel-la galvanica
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electrode de | KCl (aq, i solucié X | Hi(g) | Pt
referéncia m > 3,5 mol kg ™') ¥

i també la FEM E(S) d’una pila que difereix d’aquesta només per la substitucié de
la solucié X de pH(X) desconegut per una solucié S de pH(S) estandard. Alesho-
res, el pH desconegut es calcula mitjangant I’equacié

pH(X) = pH(S) + (Es— Ex)F/(RT In 10)

Definit aixi, el pH és adimensional. Els valors de pH(S) de diverses solucions
patré a diferents temperatures es troben a [36]. L’estandard de pH amb un valor
de referencia és una solucié aquosa d’hidrogenftalat de potassi a una molalitat
exacta de 0,05 mol kg~": 2 25 °C (298,15 K) té un pH de 4,005.

En la practica, gairebé sempre es fa servir un electrode de vidre en lloc de I'e-
lectrode de Pt | H,. Aleshores, la cel-la prenla forma

electrode de | KCl (aq, i solucié X | vidre

referéencia m > 3,5 mol kg™ ")

H*, 1" ’ AgCl ‘Ag

La dissolucié de la dreta de I’electrode de vidre habitualment és una solucié
amortidora de KH,PO, i Na,HPO, amb 0,1 mol dm~* de NaCl. L’eléctro-
de de referéncia acostuma a ser un electrode de calomelans, un eléctrode de plata /
clorur de plata o un eléectrode d’amalgama de tal'li / clorur de tal-li(I). La FEM
d’aquesta cel'la depen de la a(H*) a la soluci6 X de la mateixa manera que ladela
cel-la amb P’electrode PtIH,, i per tant se segueix el mateix procediment.

En P’interval restringit de les solucions aquoses diluides que tenen una con-
centracié inferior a 0,1 mol dm~? i que no sén ni fortament acides ni alcalines
(2 < pH < 12), la definici6 anterior es pot escriure

pH =-log[y. «(H*)/mol dm~?)] £ 0,02
=-log[y. m(H*)/mol kg~')] £ 0,02

on c(H*) és la concentracié en quantitat d’i6 hidrogen H*, m(H") la molalitat cor-
responent i 7. és el coeficient d’activitat idnica mitja d’un electrolit uni-univalent
tipic en la solucié, expressat en concentracions o en molalitats, segons calgui. Per
a informacié addicional sobre la definicié de pH, vegeu [36].
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2.14. QUIMICA DE SUPERFICIES I COLLOIDES

Les recomanacions que es donen aqui estan basades en recomanacions més
extenses de la TUPAC [1.e-1.h] i [37-39]. La caracteritzacié dels catalitzadors és
descrita a [40] i les magnituds relacionades amb macromolécules, a [41].

Nom Simbol Definicié Unitat SI ~ Notes
area superficial especifica a4, a,, s a=Alm m? kg-!
quantitat superficial de B, gl g el 1
quantitat adsorbida de B " ° "
excés superficial de B ny° mol 2
L — a2
concentraci6 superficial r(ro r=sr e

total d’excés ’ ok
area per molécula a,0 ap = A/Ng® m? 3
area per molecula en una e o m? 3

monocapa completa '
recobriment superficial ] 8= Ny°/N,. s 1 3
angle de contacte o 1, rad
gruix d’una pel-licula tLh & m
gruix d’una capa

(superficial o interficial) e m
te?:[z:flijgzll-ﬁma]’ tensio v 7=G/oA);, Nm-!,Jm-2
tensié de pel-licula P Zi=2y Nm-! +
gruix invers de la doble k= (2FL JeRT)! G4

capa f
massa molar mitjana

— ennombre M, M, =ZnM,|Zn, kg mol-!

— en massa M, M, =ZnM}EnM, kg mol-!

—Z M, M, =ZnM7ZnM? kg mol-!
coeficient de sedimentacié s s=v/a s 5
constant de Van der 2

J

Waals
constant de Van der

Waals retardada 5 ]
constant de Van der P

Waals-Hamaker H ]
pressié superficial T n=yO-y Nm-! 6

1) Elvalor de ny* depén del gruix assignat a la capa superficial.
2) Els valors de 74° i I' depenen del conveni emprat per a definir la posicié de la superficie de Gibbs.
Corresponents a la quantitat d’excés de B o la concentracié superficial de B respecte als valors que
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saplicarien si cada una de les dues fases fos completament homogenia fins a la superficie de Gibbs.
Vegeu [1.e] i també les recomanacions addicionals de més avall.

3) Ny és el nombre de molecules adsorbides (N = Lng®) i N,  és el nombre de molécules adsorbi-
des en una monocapa completa. Aquesta definici6 es refereix a les entitats B.

4) Ladefinicié s’aplica només a una pel-licula simétrica, per a la qual les dues fases aambdés costats de
la pel-licula sén identiques, i ; és la tensi6 superficial d'una interficie pel-licula/fase.

5) En la definicié, v és la velocitat de sedimentacid i a és I'acceleracid de caiguda lliure o de centrifu-
gaci6. El simbol del coeficient de sedimentacié limit és [s], el del coeficient de sedimentacié reduit,
s°, 1 el del coeficient de sedimentacid limit reduit, [s°]. Per a més detalls, vegeu [1.e].

6) En la definicié, y° és la tensié superficial de la superficie neta i y la de la superficie recoberta.

RECOMANACIONS ADDICIONALS

El superindex * indica les propietats d’una superficie o una capa interficial.
En el cas d’adsorcié cal reemplagar-lo pel superindex *.

Exemples
Energia de Helmholtz de la capa interficial A
quantitat de substancia adsorbida n, n*
quantitat de O, adsorbit n¥O,), n5(0,), 0 n(O,, a)

El subindex ,, indica les propietats d’una monocapa.

Exemple
rea per molécula B d’una monocapa a.(B)

El superindex ° s’usa per a indicar una propietat superficial d’excés relativa a

la superficie de Gibbs.

Exemple
quantitat superficial d’excés ng°
(o excés superficial de Gibbs de B)

Engeneral, els valors de I'y i I'y depenen de la posici6 elegida per a la superficie
divisdria de Gibbs. Aixd no obstant, es poden definir dues magnituds ™ 173 (1
les corresponents 725°% i 7,°") de manera que siguin independents d’aquesta elec-
cié (vegeu [1.e]). [ s’anomena concentraci superficial d’excés relativa de B res-
pecte a A, o simplement adsorci6 relativa de B; és el valor de I'y quan s’elegeix la su-
perficie de manera que I'y = 0. I} sanomena concentracio superficial d’excés
reduida de B, o simplement adsorcié reduida de B; és el valor de I'yquans’elegeix la
superficie de manera que la concentracié superficial total d’excés I = y.I;=0.

L
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Les propietats de les fases (a, B, y) es poden indicar mitjangant els superin-
dexs corresponents.

Exemples
tensio superficial de la fase a ye
tensi6 interficial entre les fases a1 B yb

Per als simbols de les magnituds termodinimiques dividides per ’area su-
perficial s’usen habitualment les mintscules corresponents; com a alternativa es
pot usar un accent circumflex (*).

Exemple

entropia interficial per unitat d’area s5(=8)=8A
En quimica col'loidal s’usen les abreviatures segiients:

c.c.c.  concentracid critica de coagulacié (critical coagulation concentration)
c.m.c. concentraci6 miscellar critica (critical micellization concentration)
lL.e.p. puntisoelectric (isoelectric point)

p-z.c. puntde carrega zero (point of zero charge)

2.15. PROPIETATS DE TRANSPORT

Els noms i els simbols recomanats aqui estan d’acord amb els recomanats per
la TUPAP [4] i I'ISO [5.n). Es pot trobar més informacié sobre fendmens de
transport en sistemes electroquimics a [32].

Nom Simbol Definicio Unitat S1 Notes

flux (d’una magnitud X) Jol Jx=A"'dX/dt (varia) 1
velocitat de flux en volum qvs v qv=dV/dt m*s-!
velocitat de flux en massa G 112 G, =dm/dt kgs-!
coeficient de transferéncia b -

de massa . o
velocitat de flux de calor @ @ =dg/de W
flux de calor L J,=@/A Wom-?
conductancia térmica G G=@/AT WK-!
resisténcia térmica R R=1/G Kw-!
conductivitat térmica Ak A=],/(dT/dl) Wm-'K-!
coeficient de transferéncia k(b K a) K=], /AT Wm-2K-!

de calor 1
difusivitat térmica a a=2lpg, m?s~!

coeficient de difusié D D=—],/(dc/dl) m?s-!
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En les definicions de les magnituds adimensionals s’utilitzen els simbols se-
glients: massa (), temps (t), volum (V), area (A), densitat (p), velocitat (v), longi-
tud (1), viscositat (1), pressié (p), acceleracié de caiguda lliure (g), coeficient de
dilatacié cibica (), temperatura (T'), tensi6 superficial (y), velocitat del so (c), re-
corregut lliure mitja (1), freqiiencia (f), difusibilitat termica (a), coeficient de
transferéncia de calor (4), conductivitat térmica (k), capacitat calorifica especifica
a pressi6 constant (c,), coeficient de difusié (D), fraccié molar (x), coeficient de
transferéncia de massa (k,), permeabilitat (), conductivitat eléctrica (x) 1 densitat
de flux magnetic (B).

Nom Simbol Definicié Unitat SI Notes
nombre de Reynolds Re Re=polin 1
nombre d’Euler En Eu=Ap/po? 1
nombre de Froude Fr Fr=v/(lg)'"* 1
nombre de Grashof Gr Gr=DPgaATp?/n? 1
nombre de Weber We We =pvi[y 1
nombre de Mach Ma Ma=v]c 1
nombre de Knudsen Kn Kn=2/1 1
nombre de Strouhal Sr Sr=lfjv 1
nombre de Fourier Fo Fo=at/l? 1
nombre de Péclet Pe Pe=vl/a 1
nombre de Rayleigh Ra Ra=1PgaATp [na 1
nombre de Nusselt Nu Nu = hilk 1
nombre de Stanton St St=h/p ve, 1
nombre dt? Fqurler per\a. Fot Fo* = Du/I? i )
transferéncia de matéria
nombre de Péclet per a Pet Pe* =ol/D 1 5

transferéncia de matéria

nombre de Grashof pera Gr* G = ;’Jg[a—p] [ﬁ_xe} 1 5
T.p

transferéncia de materia i n
nombre de Nusselt per a N Nue* = kegl/D i 23

transferéncia de matéria
nombre dct Stanton pera o, o ' 5
transferéncia de matéria
nombre de Prandtl Pr Pr=njpa 1
nombre de Schmidt Se Se=nlpD 1
nombre de Lewis Le Le=alD 1
1
nombre\d? Reynolds Rm, Re..  Rm=ouxl i
magnétic +
nombre d’Alfvén Al Al=v(pu)*/B 1
nombre de Hartmann Ha Ha= Bf(x,-"q)% 1

nombre de Cowling Co Co = B Jupv? 1
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1) Elflux de molécules cap a una superficie, ]y, determina tant la velocitat a la qual seria recoberta si
cada molécula s’hi immobilitzés, com la velocitat d’efusié per un forat de la superficie. En estudiar
Iexposicid, J Jxdt, d’una superficie a un gas, els especialistes de superficies consideren ttil emprar
el producte pressié per temps com a mesura de I'exposicié, ja que aquest producte és proporcional
al flux en nombre, J, multiplicat pel temps, [yt = (1/4) Cit= (/4k T)pt, on C és la densitat en
nombre de molécules, # la seva velocitat mitjana, k la constant de Boltzmanni T la temperatura ter-
modinamica. La unitat langmuir (de stmbol L) correspon a I’exposicié d*una superficie a un gas a la
pressié de 107% torr durant 1 segon.

2) Aquesta magnitud s’aplica al transport de matéria en mescles binaries.

3) Peraaquesta magnitud s’ha emprat generalment el nom nombre de Sherwood i el simbol Sh.



3. DEFINICIONSISIMBOLS DE LES UNITATS

3.1. ELSISTEMA INTERNACIONAL D’UNITATS (SI)

El Sistema Internacional d’unitats (SI) fou adoptat per la Conferéncia General
de Pesos i Mesures (CGPM) el 1960 [3]. Es un sistema coherent d’unitats establerta
partir de set unitats SI de base,una per a cadascuna de les set magnituds basiques di-
mensionalment independents (vegeu la seccié 1.2), que sén: metre, kilogram, se-
gon, ampere, kelvin, moli candela, per a les dimensions longitud, massa, temps, in-
tensitat de corrent eléctric, temperatura termodinamica, quantitat de substancia 1
intensitat lluminosa, respectivament. Les definicions de les unitats S de base es do-
nen en la seccié 3.2. Les unitats SI derivades s’expressen com a producte de potén-
cies de les unitats de base, analogament a com ho expressen les relacions correspo-
nents entre les magnituds fisiques, perd amb factors numerics iguals a la unitat [3].

En el sistema internacional hi ha només una unitat SI per a cada magnitud fi-
sica. Aquesta és la mateixa unitat SI de base (vegeu la taula de la seccié 3.3) o bé la
unitat SI derivada apropiada (vegeu les taules de les seccions 3.4 1 3.5). No obstant
aixo, és permes d’usar qualsevol del prefixos decimals aprovats, anomenats prefi-
xos S1, per a construir multiples o submuiltiples de les unitats SI (vegeu la taula de
la secci6 3.6).

Hom recomana que en ciéncia i en tecnologia s’usin només unitats SI (amb els
prefixos SI quan calgui). Quan hi hagi raons especials per a fer excepcions a aquesta
regla, hom recomana definir sempre les unitats usades en funcié de les unitats SI.

3.2. DEFINICIONS DE LES UNITATS SI DE BASE [3]

metre. El metre és la longitud del cami recorregut per la llum en el buit du-
rant un interval de temps d’1/299 792 458 de segon (17a CGPM, 1983).
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kilogram. El kilogram és la unitat de massa; és igual a la massa del prototip
internacional del kilogram (3a CGPM, 1901).

segon. El segon és la durada de 9 192 631 770 periodes de la radiacié corres-
ponent a la transicié entre els dos nivells hiperfins de I'estat fonamental de I’atom
de cesi 133 (13a CGPM, 1967).

ampere. L’ampere (pronunciat «<amper») és la intensitat constant del corrent
que, si es fa circular per dos conductors rectes i paral-lels de longitud infinita i de
secci6 negligible, col-locats en el buita 1 m de distancia I'un de I’altre, produeix en-
treaquests conductors una forca igual a 2 x 10-7 newtons per metre de longitud (9a
CGPM, 1948).

kelvin. El kelvin, unitat de temperatura termodinamica, és la fraccié 1/273,16
de la temperatura termodinimica del punt triple de I’aigua (13a CGPM, 1967).

mol. El mol és la quantitat de substincia d’un sistema que conté tantes enti-
tats elementals com atoms hi ha en 0,012 kilograms de carboni 12. Quan s’usa la
unitat mol cal especificar de quines entitats elementals es tracta, les quals poden
ser atoms, molecules, ions, electrons, altres particules o grups especificats d’a-
questes particules (14a CGPM, 1971).

Exemples de liis del mol
1 mol de H, conté unes 6,022 x 10> molecules de H, 0 12,044 x 10% toms de H
1 mol de HgCl té una massa de 236,04 g
1 mol de Hg,Cl, té una massa de 472,08 g
1 mol de Hg,?* té una massa de 401,18 g i una carrega de 192,97 kC
1 mol de Fey,S té una massa de 82,88 g
1 mol de e té una massa de 548,60 ug 1 una carrega de —96,49 kC
1 mol de fotons de freqiiencia 5 x 10" Hz té aproximadament una energia de
199,5 k]
(Vegeu també la seccié 2.10, p. 70.)

candela. La candela és la intensitat lluminosa, en una direccié donada, d’un
focus que emet radiacié monocromatica de freqiiencia 540 x 10'2 hertzs i que té
una intensitat radiant en I'esmentada direccié d’1/683 watts per estereoradian

(16a CGPM, 1979).

3.3. NOMSISIMBOLS DE LES UNITATS SI DE BASE

Els simbols recollits en la taula que segueix sén acceptats internacionalment
1 no haurien d’ésser modificats en els altres llenguatges o alfabets. Vegeu les sec-
cions 1.3 1 1.4 pel que fa a la tipografia dels simbols de les unitats. A [7] es poden
trobar les representacions d’aquests simbols recomanades per a s en sistemes
que tenen conjunts limitats de caracters.
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Magnitud fisica Nom de la unitat S1 Simbol de la unitat ST

longitud metre m

massa kilogram kg

temps segon 5

intensitat de corrent eléctric ampere A

temperatura termodinamica kelvin K

quantitat de substancia mol mol

intensitat lluminosa candela cd

3.4. UNITATS SI DERIVADES QUE TENEN NOMS I SIMBOLS

ESPECIALS
Nom de la Simbol de Expressio en funcio de les
Magnitud fisica wunitat SI la unitat SI unitats SI de base
freqtiencia’ hertz Hz s”!
forga newton N mkgs?
pressid, esforg pascal Pa Nm-? =m'kgs?
energia, treball, calor joule ] Nm =m?kgs?
poténcia, flux radiant watt W Js! =m’kgs™?
cirrega electrica coulomb C As
potencial cléctf’ic, forga il v JC-'  =mikgs-*A-"
electromotriu
resisténcia eléctrica ohm Q VA-' =mlkgs?A-?
conductancia eléctrica siemens S Q! =m-2kg-'s® A?
capacitat eléctrica farad F CV-' =m-kg's'A?
inducci.é magnética, - ik T Vsm= =kgs-?A-!
densitat de flux magnétic
flux magnetic weber Wb Vs =m?kgs 2 A-!
inductancia henry H VA'ls =mlkgs2A-?
temperatura Celsius? grau Celsius p(o K
flux lluminés lumen Im cd sr
il-luminancia lux 1x cdsrm-?
activitat [radioactiva]® becquerel Bq s
o gray Gy g e
dosi eguivzflent (index de o Sv Jkg"! =mis?
dosi equivalent)’
angle pla‘ radian rad 1 =mm~!
angle solid* estercoradian sr 1 =m’m™
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1) Lafregiiéncia radial (angular) i la velocitat angular tenen per unitat el rad s~' o simplement el s-, i
aquesta no es pot simplificar a Hz. La unitat Hz només es pot emprar per a la freqiiencia en el sen-
tit de ‘cicles per segon’.

La temperatura Celsius 6 és definida per 'equacié

6/°C = T/K - 273,15

2

—

La unitat SI de temperatura Celsius és el gran Celsius, °C, el qual és igual al kelvin, K. Cal que
°C sigui tractat com un sol simbol, sense deixar espai entre el signe ®1la lletra C. (El simbol °K i el
simbol ©® no s’han de fer servir.)

Les unitats becquerel, gray i sievert han estat admeses per raons de proteccié de la salut huma-

na [3].

4) Les unitats radian i estereoradian es consideren «unitats SI suplementiries» [3]. Malgrat aixo, en
quimica, i també en fisica [4], es tracten habitualment com a unitats derivades adimensionals, 1 aixo
fou reconegut per la CIPM el 1980. Atés que tenen, doncs, dimensié 1, resta oberta la possibilitat
d’incloure-les o d’ometre-les en les expressions de les unitats SI derivades. En la prictica, aixo sig-
nifica que el rad i el sr es poden emprar quan sigui adequat i es poden ignorar si fer-ho no provoca
confusié.

3

—

3.,5. UNITATS SIDERIVADES PER A ALTRES MAGNITUDS

Aquesta taula conté exemples d’altres unitats SI derivades; la llista és simple-
ment il-lustrativa.

Magnitud fisica Expressio en funcid de les unitats de base
area m?
volum m’
rapidesa, velocitat ms-!
velocitat angular s~ rads!
acceleracié ms™?
moment d’una forga Nm =m?kgs~?
nombre d’ones =
densitat, densitat massica kgm-?
volum especific m’ kg~!
concentracié en quantitat' mol m~?
volum molar m’ mol !
capacitat calorifica, entropia JK-! =m’kgs?*K-!
capacitat calorifica molar, entropia molar JK-"mol-! =m?kgs ? K" mol~!
capacitat calorifica especifica, entropia especifica JK-"kg! =meEsragKl
energia molar J mol-! =m? kg s~ mol~!
energia especifica JTkg! =m?s~?
densitat d’energia Jm-? =m~'kgs?
tensi6 superficial Nm-'=]m-? =kgs?

densitat de flux de calor, irradiancia Wm-2 =kgs?
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Magnitud fisica

Expressic en funcio de les unitats de base

conductivitat térmica
viscositat cinematica, coeficient de difusié
viscositat dinimica

densitat de carrega eléctrica
densitat de corrent eléctric
conductivitat

conductivitat molar
permitivitat

permeabilitat

intensitat de camp electric
intensitat de camp magnetic
luminancia

exposici6 (raigs X 1Y)

taxa de dosi absorbida

Wm-'K-! =mkgs?K-!
m’s-!

Nsm-2=Pas =m'kgs™!
Cm™? =m~sA
Am-?

Sm-! =m~kg's’ A?
S m? mol-! =kg-'mol-'s*A?
Fm-! =m-*kg's*'A?
Hm"! =mkgs?A-?
Vm-! =mkgs?A-!
A i

cdm-?

Ckg™! =kg-'sA
Gys™! =m?s~?

1) Els mots concentracié en quantitat sén I'abreujament de concentracié en quantitat de substancia.
Quan no hi ha risc d’ambigiiitat, aquesta magnitud es pot anomenar senzillament concentracia.

3.6. PREFIXOS DEL SISTEMA INTERNACIONAL (PREFIXOS SI)

Per a indicar els miltiples i submultiples decimals de les unitats SI es poden

emprar els prefixos segiients [3].

Submuiltiple Prefix Simbol Miiltiple Prefix Simbol
10! deci d 10 deca da
10-2 centi c 10 hecto h
10~ mil-li m 10 kilo k
10-¢ micro i 10¢ mega M
10-° nano n 10° giga G
10-2 pico p 10 tera T
g femto f 10" peta P
10-% atto a 10" exa E
10-2 zepto 7 104 zetta Z
10-% yocto y 10% yotta Y

Els simbols dels prefixos s’han d’escriure amb lletres rodones, sense deixar
cap espai entre el prefix i el simbol de la unitat.

Exemple
kilometre, km
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En afegir un prefix al simbol d’una unitat, la combinacié es considera com
un nou simbol que pot ser elevat a una poténcia qualsevol sense necessitat de cap
paréntesi.

Exemples
1em?=(0,01 m*)=10-m’
Tus'=(10"%s)"'=10°s"!
1V/em=100V/m
1 mmol/dm’=1mol m-3

Un prefix no es pot emprar mai sobre si mateix. Els prefixos no es poden
combinar per a formar prefixos compostos.

Exemple
pm, no ppm

Els noms i els simbols dels multiples i submultiples decimals de la unitat SI
de base de la massa, el kg, que ja conté un prefix, es formen afegint el prefix cor-
responent a la paraula gram ial simbol g.

Exemples
mg, no pkg; Mg, no kkg

Els prefixos SI no s’han d’utilitzar amb la unitat °C.
L’ISO ha recomanat representacions estandard dels simbols dels prefixos
per a poder-los usar en conjunts limitats de caracters [7].

3.7. UNITATS QUE S'UTILITZEN CONJUNTAMENT AMB LES DE L’SI

Aquestes unitats no formen part de I’SI, perd s’accepta que es continuin utilit-
zant en contextos adequats. Els prefixos SI es poden unir a algunes d’aquestes uni-
tats, com ara mil-lilitre, ml; mil-libar, mbar; megaelectré-volt, MeV; kilotona, kt.
En el capitol 7 es d6na una llista més extensa d’unitats que no pertanyen a I’'SI, amb
els factors de conversié a les unitats SI corresponents.

Magnitud fisica ~ Nom de la unitat Simbol de la unitat Valor en unitats SI
temps minut min 60s
temps hora h 3600s

temps dia d 86400s
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Magnitud fisica Nom de la unitat Simbol de la unitat Valor en unitats SI
angle pla grau 9 (m/180) rad
angle pla minut ! (/10 800) rad
angle pla segon ) (m/648 000) rad
longitud angstrom' A 10-%m
area barn b 10-%# m?
volum litre L dm?’=10"*m’
massa tona t Mg =10 kg
pressié bar! bar 10°Pa=10°Nm~?
energia electré-volt? eV(=exV) ~ 1,602 18 x 10-17]

unitat de massa atdomica

unificada®? u (=m,("?C)/12) ~1,66054 x 107 kg

massa

1) L’angstrom i el bar foren aprovats per la CIPM [3] per a «is provisional amb les unirtats SI», fins
que la CIPM faci una nova recomanacié. Tanmateix, no s’han d’introduir en contextos on no s’u-
sen actualment.

2) Els valors d’aquestes unitats en funci6 de les unitats SI corresponents no sén exactes, ja que depe-
nen dels valors de les constants fisiques e (per a electré-volt) i Ny (per a la unitat de massa atomi-
ca unificada), que s6n determinats experimentalment. Vegeu el capitol 5.

3) La unitat de massa atdmica unificada també s"anomena de vegades dalton, de simbol Da, encara
que aquest nom i aquest simbol no han estat aprovats per la CGPM:

3.8. UNITATS ATOMIQUES [9] (vegeu també la seccié6 7.3, p. 153)

Per a calculs mecanoquantics de funcions d’ona electroniques, convé consi-
derar certes constants fonamentals (i llurs combinacions) com si fossin unitats.
S’acostuma a anomenar-les unitats atomigues (abreujadament, ua), i es pot consi-
derar que formen un sistema coherent d’unitats per al calcul de les propietats elec-
troniques en quimica tedrica, encara que no hi ha autoritzacié de la CGPM per a
tractar-les com a unitats. Es comentaran una altra vegada, en relacié amb les uni-
tats electromagnétiques, en el capitol 7, p. 153-155. Les cinc primeres unitats ato-
miques de la taula que es déna a continuacié tenen noms i simbols especials. No-
més quatre d’aquestes sén independents; totes les altres es poden derivar per
multiplicaci6 o divisi6 de la manera usual, i la taula en déna uns quants exemples.

La relaci6 entre les unitats atomiques i les unitats SI corresponents implica
els valors de les constants fisiques fonamentals i, per tant, no és exacta. Els valors
numerics de la taula estan basats en els valors estimats de les constants fonamen-
tals que figuren en el capitol 5. Els resultats numerics dels calculs de quimica ted-
rica es donen freqlientment en unitats atdmiques o com a valors numerics en la
forma (magnitud fisica)/(unitat atomica), per tal que el lector pugui fer la conver-
516 amb les millors estimacions de les constants fisiques de queé disposa.
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Magnitud fisica Nom de la unitat Simbol Valor de la unitat en I’ST
massa massa de 'electré en repds  m, 9,109 3897 (54) x 10~ kg
carrega carrega elemental e 1,602 17733 (49) x 10-7C
accié constant de Planck/2n’ h 1,054 572 66 (63) x 107 ] s
longitud bohr! a, 5,29177249(24) x 10-""m
energia hartree! Ey, 4,359 7482 (26) x 10-1¥]
temps h/E), 2,4188843341(29)x 1075
velocitat? aEnfh 2,187 69142 (10) x 10°ms~!
forga E./a; 8,238 7295 (25) x 10-* N
quantitat de moviment hla;  1,9928534(12)x10-*N's
[lineal]

[intensitat de] corrent eEy/h 6,6236211(20)x 1073 A
electric

[intensitat de] camp EyJeas 5,1422082(15)x 101" V m-!
electric

moment dipolar eaq 8,478 3579(26) x 10-°C m
electric

induccié magnetica,
densitat de flux hlea? 235051808 (71)x 10° T
magnetic

moment dipolar ehlm, 1,854 80308 (62)x10-3] T-!
magnetic’

1) h=h/2r; a, = 4neh?fme’ Ey = h[mas’.

2) Elvalor numeéric de la velocitat de la [lum, quan s’expressa en unitats atomiques, és igual a la inver-
sa de la constant d’estructura fina @; ¢/(ua de velocitat) = ch/aE, = a~' = 137,035 989 5 (61).

3) La unitat atbmica de moment dipolar magnetic és el doble del magneté de Bohr ug.

3.9. MAGNITUDS ADIMENSIONALS

Els valor de les magnituds fisiques adimensionals, més propiament anome-
nades magnituds de dimensié u, s’expressen sovint en funcié de valors definits
exactament en termes matematics, indicats per simbols especials, tals com % (‘per
cent’) i ppm (‘part per mili6’). Aquests simbols es tracten, doncs, com a unitats i
s’usen aixi en els calculs.

FRACCIONS (VALORS RELATIUS, RENDIMENTS, EFICIENCIES)

Fraccions tals com la incertesa relativa, la fraccié molar x (anomenada també
fraccié de quantitat o fraccié en nombre), fraccié en massa w i la fraccié en volum
o (vegeu la p. 62 per a totes aquestes magnituds), s’expressen de vegades mitjan-
cant els simbols recollits en la taula seglient.
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Nom Simbol Valor Exemples

per cent % 10-2 L’abundancia isotopica del carboni 13 expressada com a
fraccié molarx=1,1 %
part per milié  ppm 1058 La incertesa relativa de la constant de Plack /
(= 6,626 0755 (40) x 10-* J 5) és 0,60 ppm
La fraccié en massa d’impureses en una mostra de coure
ha resultat inferior a 3 ppm, w < 3 ppm

Aquests multiples de la unitat no formen part de I’SI, 1 'ISO recomana que
aquests simbols no es facin servir mai. També s’usen freqlientment com a unitats
de «concentracié» sense una indicacié clara del tipus de fraccié involucrada (per
exemple, fraccié molar, fraccié en massa o fraccid en volum). Per tal d’evitar equi-
vocs, tan sols es poden usar en contextos on el significat de la magnitud sigui acu-
radament definida. Fins i tot en aquests casos és preferible emprar una relacié
adequada d’unitats SI.

Altres exemples
I) Lafraccié en massaw=1,5x10¢=1,5 ppm, o w = 1,5 mg/kg.
II) Lafraccié molarx=3,7x 102=3,7 % o x = 37 mmol /mol.
III) L’espectroscopia d’absorcié atomica mostra que la solucié aquosa té una
concentracié en massa de niquel p(Ni) = 2,6 mg dm 3, que és aproxima-
dament equivalent a la fraccié en massa w(Ni) =2,6 x 106 = 2,6 ppm.

Noteu la importancia d’emprar el nom i el simbol recomanats per a la mag-
nitud en cadascun del exemples de dalt. Expressions tals com «la concentracié de
niquel era 2,6 ppm» s6n ambigies i cal evitar-les.

L’exemple 111 il-lustra ’equivaléncia aproximada de (p /mg dm~?) i (zw/ppm)
en una solucié aquosa, atés que la densitat en massa d’una dissolucié aquosa
diluida és sempre aproximadament 1,0 g cm~>. Les solucions diluides es mesuren o
calibren freqiientment respecte a una concentracié massica coneguda en mg dm~3,
1 llavors és preferible usar aquesta unitat en comptes de ppm per especificar una
fraccié molar.

USOS NO RECOMANABLES
Cal evitar afegir altres indexs a ppm 1 simbols similars, tals com ppmv (per a

indicar ‘ppm en volum’). Hom pot incorporar indexs qualificatius als simbols de
magnituds fisiques, perd mai a les unitats.
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Exemples
Una fracci en volum ¢ = 2 ppm, perd no una concentracié de 2 ppmv.
Una fraccié en massa de w = 0,5 %, perd no 0,5 % en pes.

Els simbols % 1 ppm no s’han d’utilitzar en combinacié amb altres unitats. A
les capgaleres de les taules i als retols del eixos dels grafics s’ha d’evitar I'ds de % 1
ppm en el denominador. Encara que s’escrigui x("*C) = 1,1 %, la notacié 100 x
és preferible a x/% en les taules 1 els grafics (vegeu, per exemple, la taula de la sec-
€i6 6.3, p. 124).

Elsaltres simbols que déna la taula segiient es troben també en la bibliografia,
perd no és recomanable usar-los. Els simbols que déna la taula pera 10-?, 10-'21
10" es basen en el sistema de nomenclatura nord-america: ppb (part per billion,
‘part per mil milions’), ppt (part per trillion, ‘part per bili&’), ppq (part per quadril-
lion “part per mil bilions’). Fixeu-vos també que el simbol ppt s’usa unes vegades
per a part per mil i d’altres per a part per trilié.

Per tal d’evitar ambigiiitats, cal evitar els simbols ppb, ppti pphm.

Nom Simbol ~ Valor Exemples

part per cent pph 10~ (Equival exactament al tant per cent, %)

part per mil pPpt 10-3|  Lafraccié en massa de carboni 13 en el dioxid de
carboni de ’'atmosfera esta reduida en 7 %o

per mil %o 10-3 (07 ppt) respecte a I"aigua de mar

part per cent milions  pphm 10-%  Lafraccié en massa d’'impureses en el metall era
inferior a 5 pphm

part per mil milions  ppb 10-*  La qualitat estandard de I'aire pel que faal'0z6 és
un fraccié de volum de ¢ = 120 ppb

part per bilié ppt 107" Lafraccié en volum natural de NO a laire va

resultar de ¢ = 140 ppt
part per mil bilions  ppq 10-1

UNITATS DE MAGNITUDS LOGARITMIQUES: NEPER, BEL I DECIBEL

En alguns camps, especialment en I’actstica, es donen noms especials al
nombre 1 quan s’expressen magnituds fisiques definides a partir del logaritme
d’una funcié. Per a una oscil-lacié lineal amortida, I"amplitud d’una magnitud en
funcié del temps és donada per

F(t) = Ae % cos ot = A Re{exp[(- 6 + iw)t]}

D’aquesta relacié és evident que la unitat SI coherent per al coeficient d’a-
mortiment § i per a la freqiiéncia angular @ és 'invers del segon (s™'). Aix06 no obs-
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tant, s’usen el noms especials neper, Np, i radian, rad (vegeu la p. 28 1la p. 97) per
a les unitats del productes adimensionals 61 i ¢, respectivament. D’una manera
similar, les magnituds 6 i @ es poden expressar en les unitats Np/s 1 rad /s, respec-
tivament. Emprats d’aquesta manera, el neper, Np, i el radian, rad, poden ser con-
siderats com a noms especials del nombre 1.

En el camp de 'acistica i la transmissi6 de senyals, els nivells de poténcia dels
senyals i els nivells d’amplitud dels senyals (o nivells de camp) s’expressen general-
ment com el logaritme decimal o neperia de la relacié entre la poténcia P iuna po-
tencia de referéncia Pg, o entre un camp F i un camp de referéncia Fo. Ates que la
poténcia és freqiientment proporcional al quadrat del camp o de "'amplitud (quan
el camp actua sobre impedancies iguals), convé definir el nivell de poténcia i el ni-
vell de camp perque siguin iguals. Aix0 s’aconsegueix definint el nivell de poten-
ciaiel nivell de camp mitjangant les relacions

Ly=In(F/F) i Lp=3In(P/Po)

de manera que si (P/Py) = (F/F,), aleshores Ly = L. Les equacions anteriors es
poden escriure de la manera segiient:

Lr=In(F/F)Np i Lp=3In(P/Ps) Np

El bel, B, i el seu submiiltiple emprat més freqientment, el decibel, dB, s’u-
sen quan els nivells de camp i de poténcia es calculen mitjangant logaritmes deci-
mals, d’acord amb les relacions

Ly =log(P/Po) B = 10 log(P/P,) dB

Ly=2log(F/F,) B =20log(F/F,) dB

La relacié entre el bel i el neper s’obté en comparar aquestes equacions amb
les precedents. Resulta
Ly =1n(F/E;) Np = 2 log(F/F;) B = In(10) log(F/F;) Np
1déna
B =10dB =!In(10) Np = 1,151 293 Np
Aixd no obstant, el bel i el decibel s’han d’usar solament quan els nivells de

poteéncia s’expressen com un logaritme decimal, i el neper quan els nivells de camp
s’expressen en funcié del logaritme neperia. En la practica, el neper i el bel gairebé
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no s’usen. Tan sols s’utilitza el decibel per a representar el logaritme decimal d’u-
na relacié de poténcies, especialment en aciistica, i per a caracteritzar els controls
dels amplificadors de potencia. Aixi tenim que la relacié L, = n dB significa que
10 log (P/P,) = n.

Les magnituds nivell de potencia i nivell de camp, 1 les unitats bel, decibel i
neper sén resumides en la taula i en les notes segiients.

Nom Expressio Valor numéric x unitat Notes
nivell de potencia  Lp,=1In(P/P;)  =1In(P/P)Np =log(P/P,) B =10 log(P/P,)dB 1-3
nivell de camp Ly =In(F/F,) = In(F/F;)Np = 2 log(F/F,) B = 20 log(F/F,)dB 4-6

1) Py és una poténcia de referéncia que cal especificar. El factor § s’inclou en la definicié per tal que
Lp= Ly

2) Enacistica, el nivell de poténcia s’anomena nivell de poténcia del so, simbol Ly, i la poténcia de re-
ferencia és Py =1 pW.

3) Per exemple, quan L, =1 B = 10dB, es compleix P/P,= 10, i quan L, =2 B = 20 dB, és P/P, = 100,
etcétera.

4) F;ésun camp de referéncia que cal especificar.

5) En acistica, el nivell de camp s’anomena nivell de posicié del so, de simbol L, i la pressié de refe-
réncia és p, =20 pPa.

6) Per exemple, quan L; = 1 Np, es compleix que F/F,=e=2,718 281. ..



4. SIMBOLS MATEMATICS RECOMANATS

4.1. TIPOGRAFIA DELS NOMBRES I DELS SIMBOLS
MATEMATICS [5.4]

I) Els nombres en general s"han d’imprimir en rodona. El signe decimal
d’un nombre ha de ser un punt (per exemple, «2.3») 0 una coma (per exemple,
«2,3»). L’ISO [5.4] recomana I"is de la coma, amb preferéncia al punt, per al signe
decimal. Per tal de facilitar la lectura d’un nombre llarg, les xifres es poden agru-
par de tres en tres a I'entorn del signe decimal, pero sense posar-hi punts o comes,
excepte per al signe decimal.” Quan el signe decimal estigui col-locat davant de la
primera xifra significativa d’un nombre, ha d’anar precedit sempre per un zero.

Exemples
2573421736 o 2573421736 o 0.2573x10* o 0,2573 x10*

IT) Els valors numerics de les magnituds fisiques determinats experimen-
talment presenten normalment una certa incertesa, que sempre cal espeaflcar L
magnitud de la incertesa es pot assenyalar tal com s’indica a continuacié.

Exemples
[=(5,3478+£0,0065)cm o 5,3478.cm+0,0065cm
/=53478(32) cm
[=5,34,cm

#  Sies volen agrupar les xifres, tot i que és habitual de veure-les escrites totes juntes quan no-
més n’hi ha quatre —tal com fa en general I'edicié anglesa d’aquest manual—, és preferible mantenir
estrictament les agrupacions terniries, sense excepeions, sobretot si cal disposar alineades vertical-
ment diverses quantitats: «0,352 8» és millor que «0,3528». (Nota de I'ed.)
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En el primer exemple, 'interval d’incertesa s’indica directament 4 + 4. Hom
recomana usar aquesta notacié tan sols amb el significat que I'interval a + b conté
el valor vertader amb un alt grau de certesa, tal que b > 20, on o és la incertesa es-
tandard o desviacié estindard.

En el segon exemple, a(b), hom suposa que I'interval d’incertesa & indicat
entre parentesis s’aplica a les xifres menys significatives de a. Es recomana reser-
var aquesta notacié per a indicar que & representa 1 o en les xifres finals de 4. El
tercer exemple comporta una estimacié menys precisa de la incertesa, que s’ha
d’entendre continguda entre 119 en la xifra que hi ha com a subindex. En qualse-
vol cas, cal establir clarament el conveni emprat per a especificar I'incertesa.

IIT)  Les lletres emprades com a simbols de constants matematiques (per
exemple, e, 7, i = V=1) s’han d’escriure en rodona, pero les que s’usen com a sim-
bols d’altres nombres, i que no sén aquestes constants (per exemple, els nombres
quantics), s’han d’escriure en cursiva, tal com les magnitud fisiques.

IV)  Els simbols de les funcions matematiques especials (per exemple, log,
lg, exp, sin, cos, d, 8, A, V...) s’han d’escriure en rodona, pero els simbols de fun-
cions generals (per exemple, f(x), F(x, ¥)...) s’han d’escriure en cursiva.

V) Els simbols de les especies de simetria en la teoria de grups (per exem-
ple,S,P,D..,s,p,d.., , T, A..,, A, By ...) s"han d’escriure en rodona quan repre-
senten el simbol de Iestat d’un atom o una molécula, encara que sovint s’escri-
guin en cursiva quan representen les especies de simetria d’un grup puntual.

VI) Els vectorsi les matrius s’han d’escriure només en negreta cursiva.

Exemples

forga F, camp electric E, vector coordenada
El modul del vector corresponent s’indica només en cursiva.

Exemple

y= lr
Les magnituds tensorials es poden escriure en negreta cursiva de pal sec.

Exemples
ST
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4.2. SIMBOLS, OPERADORS I FUNCIONS [5.72]

109

igual a = més petit que
diferent de # més gran que
idéntic a = més petit o igual que
igual, per definicié, a = més gran o igual que
aproximadament igual a = molt més petit que
asimptoticament igual a = molt més gran que
correspon a - més
proporcional a o, ~ menys
tendeix a . més o menys
infinit 0 menys o més
a multiplicat per b (nota 1) ab,ab,a-b,axb
T o a
a dividit per b alb, ab™', 3
valor absolut de 2 lal
aelevatan a"
arrel quadrada de a ide 2* + b2 Va, a%, & + B, (& + b))
arrel n-ésimade a a"", Ya
valor mitja de a {a),a
signede z (igual a af|a|) sgna
factorial de n n!
. o Voa s n
coeficient bindomic = n!/p!(n - p)! C2 (P)

suma de a; Za,, z‘.a‘. ia,
producte de 4 [1a. l_[,-“f’ ﬁ“-‘
i=1

sinus de x sinx
cosinus de x cos x
tangent de x tan x
cotangent de x cotx
arcsinus de x arcsin x
arccosinus dc X aArccos x
arc tangcnt dc X arctanx
sinus hiperbolic de x sinh x
cosinus hiperbolic de x cosh x
tangent hiperbélica de x tanh x
cotangent hiperbodlica de x coth x
base dels logaritmes neperians e
exponencial de x exp x, e*
logaritme neperia de x In x, log, x

logaritme en base a de x log, x

+ Y AVAVA

H H
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§ 4.2

logaritme decimal de x
logaritme en base 2 de x
arrel quadrada de menys u
partrealdez=a +ib
partimaginiriade z =a +ib
modul de z =a + ib,

valor absolutde z =a + ib
argumentde z=a + ib
complex conjugatde z =a + ib
maxim enter de < x
divisié entera, ent(n/m)

residu d’una divisié entera, n/m — ent(n/m)

increment de x
increment infinitesimal de f
limit de f(x) quan x tendeix a a

derivada primera de f

derivada n-ésima de f

derivada parcial de f

diferencial total de f

derivada inexacta de f (nota 2)

derivada primera de x respecte el temps

integral de f{x)
delta de Kronecker

simbol de Levi-Civita

funcié (de distribucié) delta de Dirac

funcié esglaonada unitaria, funcié de
Heaviside
funcié gamma

convoluci6 de funcions fig

Vectors

vector 4

components cartesians de a
vectors unitaris en eixos cartesians
producte escalar

producte vectorial

operador nabla

lg x, log x, log,, x
1b x, log, x

i

Rez=a
Imz=5

2] = (a? + b3)"2

arg z = arctan (b/a)
z¥=q-1b

ent x, int x

ndivm

n mod m

Ax = x(final) — x(inicial)
of

lim f(x)

dffdx, axf! Dxf‘ f’
d"f’:dx)!’f ”,..

of fox

df

df

X, Ox for

If(x)dx, Idxf[x)

8;=1sii=},
=0sii#j

g = 1 s14,J, kb és una permutacié ciclica,
=-1s14,j, k és anticiclic,
=0 en altres casos

8(x), [f(x)8(x) dx = £(0)

e(x), H(x) e(x)=1perax>0

=0perax<0
I(x)= [e-lede

=(x-1)! peravalorsentersdex

frg= l[{(x —x"g(x')dx’

a, (a@)

anay’az
i,j,k,0e,e,e¢,

a-b

axb,anh

V=1i0/0x + j0O/dy + kd/dz
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operador laplacia

gradient d’un camp escalar V
divergeéncia d’un camp vectorial A
rotacional d’un camp vectorial A

Matrius
matriu d’elements A;
producte de matrius A 1 B

producte escalar [doble] de A1 B

matriu unitat

inversa d’una matriu quadrada A

transposada de la matriu A

conjugada complexa de la matriu A

transposada conjugada de A (conjugada
hermitica de A)

traga de la matriu quadrada A

determinant de la matriu quadrada 4

Operadors logics

A esta contingut en B

uni6de AiB

interseccié de A1 B

P 1¢ (signe de conjuncio)

P 0 g 0o ambdés (signe de disjuncié)
x pertany a A

x no pertany a A

el conjunt A conté x

diferenciade A1 B

V3, A=0%0x? + 0%/ 0y? + 0/ 0z?
grad V, VV

divd, V-A

curl 4, rot4, VxA

ZAU ik

AY, (A= 4;*

tr A, Tr(A), Z A
det4, |A| '

AcB
AuB
AnB
prq
pva
xed
xg A
Asx
A\B

1) Quan la multiplicacié s’indica mitjangant un punt, aquest ha de ser volat: a - b.
2) Perala notacié emprada en termodinamica, vegeu la p. 74, nota 1.






5. CONSTANTS FISIQUES FONAMENTALS

Els valors seglients van ser recomanats el 1986 pel Grup de Treball sobre
Constants Fonamentals del Comité de Dades per a la Ciéncia i la Tecnologia,
CODATA, [70]. La desviaci6 estandard de la incertesa de les dltimes xifres signi-
ficatives de cada constant figura entre paréntesis a continuacié del valor numeric

corresponent.

Magnitud Simbol Valor
permeabilitat del buit' o 4t x 10" H m~' (definit)
velocitat de la llum al buit o 299 792 458 m s~ ' (definit)
permitivitat del buit go=1/pqcs? 8,854 187816...x 10" ?Fm™!
constant de Planck h 6,626 0755 (40) x 10-*] s

h=h/2n 1,054 572 66 (63) x 10-* ] s
cirrega elemental e 1,602 177 33 (49) x 10-"C
massa de I’electré en repds m, 9,109 3897 (54) x 10~*' kg
massa del proté en repos m, 1,672 623 1 (10) x 10~*" kg
massa del neutré en repos m, 1,674 928 6 (10) x 10-*" kg
constant de massa atdmica (unitat m,=1u 1,660 5402 (10) x 10-*" kg
de massa atdomica unificada)
constant d’Avogadro LN, 6,022 136 7 (36) x 10% mol-!
constant de Boltzmann k 1,380658 (12) x 10~ JK-!
constant de Faraday F 9,648 5309 (29) x 10* C mol !
constant dels gasos R 8,314 510(70) ] K" mol~!
zero de I’escala Celsius 273,15 K (definit)
volum Tolar, gas ideal, p = 1 bar, 22.71108 (19) L mol-"
8=0"C
atmosfera estindard atm 101 325 Pa (definit)

constant d’estructura fina

a=pqe’cy/2h

Q,—l

7,297 353 08 (33) x 103
137,035 989 5 (61)



114 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA §5

Magnitud Simbol Valor

radi de Bohr ap=4ne, h*fme® 529177249 (24)x 10" m
energia de Hartree E,=W[/m.as’ 4,3597482 (26)x 10-"¢]
constant de Rydberg R.=E,[2hc, 1,097 3731534 (13)x 10" m™!
magneté de Bohr ug=ceh/2m, 9,2740154 (31) x 10~ JT~!
moment magnétic de ['electré u, 9,2847701 (31) x 10~ T-!
f de Landé de ’electré
G M 2,002 319 304 386 (20)
magnet6 nuclear un=(m./muy  5,0507866(17)x 10-¥JT-!
moment magnetic del proté iy 1,410 607 61 (47) x 10-2%] T-!
ra6 giromagnética del proté Yo 2,67522128(81)x 108s-' T-!
moment magneétic dels protons , P

en H,O g g 1,520 993 129 (17) x 10
freqiiéncia de ressonancia del

proté per unitat de camp vil2n 42,576 375 (13) MHz T~!

en H,O
constant de Stefan-Boltzmann ~ o=27%*/15/°c,>  5,67051(19)x 10~ W m—2K-*
primera constant de radiacié ¢, = 2mheg? 3,741 7749(22) x 1071 W m?
segona constant de radiacié o =hefk 1,438 769 (12) x 102 mK
constant gravitacional G 6,672 59 (85) x 10~ " m*kg~'s?
acal:lcii:z::czo estandard de caiguda i 9,806 65 m s-2 (definit)

1) Hm-'=NA-2=NsC3Fm~'=C?]"' m'; &es pot calcular exactament a partir dels valors de-
finits de uq 1 ¢,

VALORS DE CONSTANTS MATEMATIQUES COMUNES

Constant matematica Simbol Valor
rad entre la circumferéncia i el diametre d’un cercle? n 3,141 592 653 59
base dels logaritmes neperians e 2,718 281 828 46
logaritme neperia de 10 In 10 2,302 585 092 99

2) L’escriptor i periodista cientific Xavier Duran ha confegit una frase mnemonica per a la constant =,
basada en el nombre de lletres de cada mot (3, 141 592 653 589 793 238 46):
Com a gran i tena¢ matematic, ti penses, sense cap pawusa,
enumerar, lentament, mimeros camuflats amb el més constant, ferm, enginy.”
Hi ha una frase mnemonica similar en angleés:
How I like a drink, alcobolic of course,
after the heavy lectures involving quantum mechanics!

# Cf. Marius SERRA, Verbalia: Jocs de paranles i esforcos de enginy literari, Barcelona, Em-
ptiries, 2000, p. 443. (Nota de Ied.)
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I també en francés, en forma de poema rimat:
Que j'aime a faire apprendre ce nombre utile anx sages!
Inmonrtel Archiméde, artiste ingénieur,
Qui de ton jugement peut priser la valeur?
Pour mot, ton probléme eut de pareils avantages.
I aixi també en alemany:
Wie? Of Diesn
Macht ernslich so vielen viele Miih’!
Lernt immerbin, Jiinglinge, leichte Verselein,
Wie so zum Beispiel dies diirfte zu merken sein!
Vegeu, finalment, les edicions japonesa [2.d] i russa [2.5] per a les frases mnemoniques correspo-
nents.






6. PROPIETATS DE PARTICULES,
ELEMENTS I NUCLIDS

Els simbols de particules, elements quimics 1 nticlids han estat discutits en la
secci6 2.10. En la nota 6 de la taula de la seccié 6.2 expliquem breument la nomen-
clatura sistematica i el simbolisme recomanats recentment per als elements qui-
mics de nombre atdmic superior a 110.

6.1. PROPIETATS D’ALGUNES PARTICULES

Les dades de la taula de la pagina segiient han estat agafades de les recopila-
cions de Cohen 1 Taylor [70], del Grup de Dades de Particules [71] i de Wapstra i
Audi [72].

En la fisica i en la quimica nuclears, les masses de les particules s’expressen
sovint en el seus equivalents en energia (habitualment, en megaelectré-volts). La
unitat de massa atdmica unificada correspon a 931,494 32 (28) MeV [70].

Algunes parelles formades per una particula positiva i un electré de vegades
s6n prou estables per a ser tractades com a entitats individuals amb noms espe-
cials.

Exemples
positroni (e*e”)  mf(e*e”) =1,097 152503 (26) x 10> u
muoni (p*e~; Mu) m(Mu) =0,113977478 (17)u

El signe positiu o negatiu del moment magnétic d’una particula significa que
Iorientacié del dipol magnetic respecte al moment angular correspon a la rotacié
d’una carrega positiva o negativa, respectivament.
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6.2. PESOS ATOMICS ESTANDARD DELS ELEMENTS (2001)

Tal com va acordar la Comissi6 de Pesos Atomics i Abundancia Isotopica de
laIUPAC el 1979 [42.5], la massa atdmica relativa (pes atdmic) d’un element E es
pot definir per a qualsevol mostra especifica. Es la massa mitjana dels seus atoms
en la mostra dividida per la unitat de massa atomica unificada' o, alternativament,
la massa molar dels seus atoms dividida per la massa molar estindard M° = Lm, =
1 g mol-

A(E)=m,(E)/u=M(E)/M"

Les variacions de la composicié isotopica de molts elements en mostres
d’origen diferent limiten la precisié amb la qual es pot donar una massa atomi-
ca relativa. Els pesos atdmics estandard, revisats cada dos anys per la Comissié
de Pesos Atdomics 1 Abundancia Isotopica de la IUPAC, sén en principi aplica-
bles només a materials normals. Aixo significa que, amb un elevat grau de con-
fianca, la massa atdmica relativa d’un element en qualsevol mostra normal esta-
ra dintre dels limits d’incertesa del valor tabulat. Per «normal» s’entén aqui que

el material és una font d’origen raonadament possible de I’element o dels seus
compostos disponibles en el mercat per a la inddstria i la recerca, i que no ha
estat sotmeés a modificacions significatives de la seva composicié isotdpica en
un periode de temps geoldogicament breu [43]. Aixo, naturalment, exclou els
materials que s’estudien justament per a tenir una composici6 isotopica molt
anomala.

La taula d’aquesta secci6 recull les masses atomiques relatives dels elements
per ordre alfabetic de simbols quimics. El valors son els recomanats per la Comis-
s16 de Pesos Atomics 1 Abundancia Isotopica de la IUPAC el 2001 [44.d] i corres-
ponen als elements tal com existeixen naturalment a la Terra. El nom i el simbol
de I’element 110, adoptats pel Consell de la IUPAC I’any 2003 [44.¢], hi s6n in-
closos.

Les masses atomiques relatives de molts elements depenen de ’origen 1 trac-
tament dels materials [45]. Les notes de la taula indiquen els tipus de variacié que
es pot esperar per a cada element especific. Emprant els valors d’acord amb les
notes, hom considera fiable en + el nombre que apareix entre paréntesis aplicat a
I"dltima xifra. No es recomana un pes atomic estandard per als elements sense una
composicio isotopica terrestre no caracteristica. En la taula de la seccié 6.3 apa-
reix la massa atdmica de I'isotop més estable.

1. Tingueu en compte que la constant de massa atdmica, m,, és igual a la unitat de massa ato-
mica unificada, u, i es defineix en funcié de la massa de I'atom de carboni 12: m, = 1 u = m,(?C)/12.
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Nombre Massa atomica

Simbol it Nom : Ty Notes
atomic relativa (pes atomic)

Ac 89 actini [227] 5
Ag 47 plata (o argent) 107,868 2 (2) 1
Al 13 alumini 26,981 538 (2)
Am 95 americi [243] 5
Ar 18 argd 39,948 (1) 1,2
As 33 arseénic 74,921 60 (2)
At 85 istat [210] 5
Au 79 or 196,966 55 (2)
B 5 bor 10,811 (7) 1,2.3
Ba 56 bari 137,327 (7)
Be 4 beril-li 9,012 182 (3)
Bh 107 bohri [264] 5,6
Bi 83 bismut 208,980 38 (2)
Bk 97 berkeli [247] 5
Br 35 brom 79,904 (1)
G 6 carboni 12,0107 (8) 1,2
Ca 20 calci 40,078 (4) 1
cd 48 cadmi 112,411 (8) 1
Ce 58 ceri 140,116 (1) 1
Cf 98 californi [251] 5
Cl 17 clor 35,453 (2) 3
Cm 96 curi [247] 5
Co 27 cobalt 58,933 200 (9)
Cr 24 crom 51,996 1 (6)
Cs 55 cesi 132,905 45 (2)
Cu 29 coure 63,546 (3) 2
Db 105 dubni [262] 5,6
Ds 110 darmstadu [281] 5,6
Dy 66 disprosi 162,500 (1) 1
Er 68 erbi 167,259 (3) 1
Es 99 einsteni [252] 5
Eu 63 europl 151,964 (1) 1
F 9 fluor 18,998 403 2 (5)
Fe 26 ferro 55,845 (2)
Fm 100 fermi [257] 5
Fr 87 franci [229] 5
Ga 31 galli 69,723 (1)
Gd 64 gadolini 157,25 (3) 1
Ge 32 germani 72,64 (1)
H 1 hidrogen 1,007 94 (7) 1,23
He 2 heli 4,002 602 (2) 1.2

Hf 72 hafni 178,49 (2)
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Massa atomica

Nombre

Simbol L. Nom . iy Notes
atomic relativa (pes atomic)

Hg 80 mercuri 200,59 (2)

Ho 67 holmi 164,930 32 (2)

Hs 108 hassi [277] 5,6
I 53 iode 126,904 47 (3)

In 49 ind1 114,818 (3)

Ir 77 iridi 192,217 (3)

K 19 potassi 39,0983 (1) 1
Kr 36 criptd 83,798 (2) 1.3
La 57 lantani 138,905 5 (2) 1
Li 3 liti [6,941 (2)] 1,2,3,4
Lr 103 laurenci [262] 5
Lu 71 luteci 174,967 (1) 1
Md 101 mendelevi [258] 5
Mg 12 magnesi 24,305 0 (6)

Mn 25 manganés 54,938 049 (9)

Mo 42 molibde 95,94 (2) 1
Mt 109 meitneri [268] 5,6
N 7 nitrogen 14,006 7 (2) 1,2
Na 11 sodi 22,989 770(2)

Nb 41 niobi 92,906 38 (2)

Nd 60 neodimi 144,24 (3) 1
Ne 10 ned 20,1797 (6) 1,3
‘Ni 28 niquel 58,6934 (2)

No 102 nobeli [259] 5
Np 93 neptuni [237] 5
@] 8 oxigen 15,999 4 (3) 12
Os 76 osmi 190,23 (3) 1

P 15 fosfor 30,973 761 (2)

Pa 91 protactini 231,035 88 (2) 5
Pb 82 plom 207,2(1) 1,2
Pd 46 pal-ladi 106,42 (1) 1
Pm 61 prometi [145] 5
Po 84 poloni [209] 5
Pr 59 praseodimi 140,907 65 (2)

Pt 78 platf 195,078 (2)

Pu 94 plutoni [244]

Ra 88 radi [226] 5
Rb 37 rubidi 85,467 8 (3) 1
Re 75 reni 186,207 (1)

Rf 104 rutherfordi [261] 5,6
Rg 111 rontgeni [272] 5,6

Rh 45 rodi 102,905 50 (2)
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Simbol NOT?‘Ib.Te Nom M.Mm atdmz:ca ; Notes
atomic relativa (pes atomic)
Rn 86 radé [222] 5
Ru 44 ruteni 101,07 (2) |
S 16 sofre 32,065 (5) 152
Sb 51 antimoni 121,760 (1) 1
Se 21 escandi 44,955 910 (8)
Se 34 seleni 78,96 (3)
Sg 106 seaborgl [266] 5,6
Si 14 silici 28,0855 (3) 2
Sm 62 samari 150,36 (3) 1
Sn 50 estany 118,710(7) 1
Sr 38 estronci 87,62 (1) 1,2
Ta 73 tantal 180,947 9 (1)
Tb 65 terbi 158,925 34 (2)
Te 43 tecneci [98] 5
Te 52 tel-luri 127,60 (3) 1
Th 90 tori 232,038 1 (1) 1,5
Ti 22 titani 47,867 (1)
Tl 81 tal-li 204,383 3 (2)
Tm 69 wli 168,934 21 (2)
U 92 urani 238,028 91 (3) 1.3:5
Uub 112 ununbi [285] 5,6
Uuh 116 ununhexi 6
[Uuo 118 ununocti 6]
Uug 114 ununquadi [289] 5,6
\Y% 23 vanadi 50,9415 (1)
W 74 tungste 183,84 (1)
Xe 54 xend 131,293 (6) 1,3
Y 39 itri 88,905 85 (2)
Yb 70 iterbi 173,04 (3) 1
Zn 30 zinc 65,409 (4)
Zr 40 zirconi 91,224 (2) 1

1) Hom coneix especimens geologics on I'element té una composicié isotopica fora dels limits dels
materials normals. La diferéncia entre la massa atdomica relativa de I’element en aquests especimens
i la donada a la taula pot superar el valor de la incertesa establerta.
2) L’interval de composicié isotdpica dels materials terrestres normals impedeix donar una massa
atomica relativa més precisa; el valor A,(E) ha de ser aplicable a qualsevol material normal.
3) Hom pot trobar composicions isotdpiques modificades en els materials comercials per haver estat
sotmesos a un fraccionament isotopic inadvertit o indesxifrable. Hi pot haver desviacions substan-
cials entre la massa atdmica relativa d’un element i la de la taula.
4) Els materials de liti comercials tenen masses atdmiques relatives que varien entre 6,939 i 6,996; si
hom necessita que el valor sigui més precis, aquest ha de ser determinat pels materials especifics
(I'interval esmentat a la taula del 1995 [44.5] era 6,94-6,99).
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5)

6)

L’clement no té niclids estables. El valor entre claudators —per exemple, «[209]»— indica el nom-
bre massic de 'isdtop de vida més llarga de 'element. No obstant aixo, tres d’aquests elements (Th,
Pa i U) tenen una composicié isotdpica terrestre caracteristica, i per a aquests hem recollit una
massa atomica relativa.

Els noms dels elements 101-109 es varen acordar I'any 1997 [44.c], el de I'element 110, I'any 2002
[44.¢], i el de 'element 111, I"any 2003 (recomanacié provisional) [44./]; s’estan revisant els noms i
els simbols dels elements 112-118. Els noms i els simbols que es donen aqui sén sistematics i es ba-
sen en els nombres atdmics dels elements, tal com recomana la Comissié de Nomenclatura de Qui-
mica Inorganica de la IUPAC des del 1978 [22 i 42.4]. Els noms es componen amb les arrels se-
glients, que representen les xifres del nombre atomic:

1 un 2 bi 3 wi 4 quad 5 pen
6 hex 7 sept 8 oct 9 enn 0 ml
El nom acaba amb el sufix -i, que s’afegeix al conjunt format per les tres arrels (les coincidencies

-nnn- i -ii queden reduides a -nn- i i, respectivament). Els simbols de tres lletres es corresponen
amb la primera lletra de les arrels corresponents.

6.3. PROPIETATS DELS NUCLIDS

La taula segiient conté les propietats detallades a continuacié dels niclids

existents de manera natural i d’alguns ntclids inestables.
=]

Columna
1 Z és el nombre atdomic (nombre de protons) del niclid.
2 Simbols de I’element.
3 A és el nombre de massa del niiclid. El simbol * indica un niiclid inesta-

ble (per a elements sense isotops existents en la natura es tracta del ni-
clid més estable) i el simbol # indica un niclid de temps de vida sufi-
cientment llarga per a permetre’n determinar ’abundancia isotopica.
4 La massa atbmica s’expressa en unitats de massa atomica unificada,
u=m,(">)C)/12, juntamb els errors estaindard entre paréntesis, aplicables
a les tltimes xifres donades. Les dades han estat tretes d’una llista ex-
haustiva del The 1983 Atomic Mass Evaluation, de Wapstra i Audi [72].
5 Les abundancies isotopiques es donen en fraccions molars, x, dels
atoms corresponents en tants per cent. Foren recomanades el 1989 per
la Comissié de Pesos Atomics i Abundancia Isotopica de la IUPAC
[45] i s6n coherents amb els pesos atdomics estandard de la taula de pe-
sos atomics fixada el 1991 [44.4]. Les incerteses que apareixen entre pa-
rentesis son aplicables a les ltimes xifres que s’indiquen, i cobreixen
P’interval de les variacions probables en els diferents materials, aixi com
els errors experimentals.
I és el nombre quantic d’espin nuclear.
7 Com a moment magnétic es déna el valor de la maxima esperanga del

o
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component z del moment dipolar magnetic, 7, en magnetons nuclears. El
signe positiu o negatiu indica que I'orientacié del dipol magneétic respecte
al moment angular correspon a la rotaci6 d’una carrega positiva o negati-
va, respectivament. Les dades han estat preses de larecopilacié de P. Rag-
havan [73]. L’asterisc * indica que hi ha més d’un valor en la recopilacié
original. Aquies d6na el valor de precisié més alta o de data més recent.

8 Com a moment quadrupolar es déna I’area del moment quadrupolar
electric (vegeu la nota 12 de la p. 39), en unitats de femtometres quadrats,
fm? = 10~ m?, encara que la major part de les taules el donen en barns
(1 barn=10-% m? = 100 fm?). El signe positiu indica un nucli allargat, el
signe negatiu indica un nucli aplanat. Les dades per a Z < 20 foren pre-
ses de la recopilacié de P. Pyykko [74], amb valors per al Cli el Ca cor-
regits per D. Sundholm (comunicacié particular), i la resta s’han pres de
P. Raghavan [73]. L’asterisc indica que en la recopilacié original hi ha
més d’un valor.

Abundancia  Espin Moment Moment

Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnétic quadrupolar

m,fu 100 x I m/uy Q/fm?

1 H 1 1,007825035(12) 99,985 (1) 1/2 +2,792847386 (63)

(D) 2 2014101779(24)  0,015(1) 1 +0,857438230(24)  +0,2860 (15)
(T) 3% 3,01604927 (4) 12 +2,978962479 (68)
2 He 3 3,01602931(4) 0,000137(3) 1/2  -2,127 624 848 (66)
4 4,002 603 24 (5) 99,999 863 (3) 0 0
3 Li 6 60151214(7) 75(2) 1 +082205667(26)* —0,082(4)
7 7,0160030(9) 92,5(2) 3/2 +3,25646253 (40)* —4,01

4 Be 9 90121822(4) 100 CU32 -1L177492(17)¢  +5,288(38)

5 B 10 100129369(3) 19,9(2) 3 +1,80064475(57)  +8,459 (24)

11 11,009305 4 (4) 80,1(2) 3/2 +2,6886489(10)  +4,059(10)
6 & 12 12 (per definicid) 98,90 (3) 0 0
13 13,003354826(17)  1,10(3) 12 +0,7024118(14)
14* 14,003 241 982 (27) 0 0

7 N 14 14003074002(26) 99,634 (9) 1 +040376100(6)  +2,01(2)
15 15,000 108 97 (4) 0,366 (9) 1/2 -0,283 188842 (45)

8 0 16 1599491463(5) 99,762 (15) 0 0
17 16,999 1312 (4) 0,038 (3) 52 -1,89380 -2,558 (22)
18 17,999 1603 (9) 0,200 (12) 0 0

9 F 19 1899840322(15) 100 1/2 +2,628868(8)



§ 6.3 PROPIETATS DE PARTICULES, ELEMENTS I NUCLIDS 125
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica  nuclear magnétic quadrupolar
mfu 100 x I mfn Q/fm?
10 Ne 20 199924356(22)  90,48(3) 0 o
21 20,993 8428 (21) 0,27 (1) 32 -0,661797(5) +10,155 (75)
22 21,991383 1(18) 9,25 (3) 0 0
11 Na 23 22,989 767 7 (10) 100 3/2 +2,217 655 6 (6)* +10,06 (20)
12 Mg 24 239850423 (8) 78,99 (3) 0 0
25 24,985 837 4(8) 10,00(1) 5/2 —0,855 465 (8) +19,94 (20)
26 259825937 (8) 11,01 (2) 0 0
13 Al 27 26,9815386(8) 100 5/2 +3,641 504 687 (65)  +14,03 (10)
4 Si 28 279769271(7) 92,23 (1) 0 0
29 289764949 (7) 4,67 (1) /2 -0,55529(3)
30 299737707 (7) 3,10(1) 0 0
15 P 31 309737620(6) 100 1/2 +1,13160(3)
16 S 32 31,97207070(25) 95,02 (9) 0 0
33 32,97145843(23)  0,75(1) 32 +0,6438212(14) ~6,78(13)
34 33,96786665(22)  4,21(8) 0 0
36 3596708062(27)  0,02(1) 0 0
17 Cl 35 34968852721(69) 75,77 (5) 32 +0,8218743(4) ~8,11(8)
37 3696590262(11) 2423 (5) 32 +0,6841236(4) -6,39(6)
18 Ar 36 35,967 545 52 (29) 0,337 (3) 0
38 37,9627325(9) 0,063 (1) 0 0
40 39,9623837(14) 99,600 (3) 0 0
19 K 39 389637074(12)  932581(44) 3/2  +039150731(12)*  +59(6)
40 399639992 (12) 00117(1) 4  —12981003 (34) ~73(7)
41 409618254 (12) 6,7302(44)  3/2  +021487009(22)  +72(7)
20 Ca 40 39,962 590 6 (13) 96,941 (18) 0 0
42 41,958617 6 (13) 0,647 (9) 0 0
43 42,9587662 (13) 0,135 (6) 72 —1317643(7) ~4,09(8)
44 43,955480 6 (14) 2,086 (12) 0 0
46 45,953 689 (4) 0,004 (4) 0 0
48 47,952533 (4) 0,187 (4) 0 0
21 Se 45 44,955 9100 (14) 100 7/2 +4,756 486 6 (18) =22(1)*
22 Ti 46 459526294 (14) 8,0(1) 0 0
47 46951764 0(11) 7,3(1) 5/2  -0,78848 (1) +29(1)
48 47,947 947 3 (11) 73,8(1) 0 0
49 48947871 1(11) 5,5 (1) 72 -1,10417(1) +24(1)
50 49,9447921(12) 54 (1) 0 0



126 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA § 6.3
Abundancia Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnétic quadrupolar
m,fu 100 x I mfin Q/fm?
23 A 50# 49,947 1609(17) 0,250 (2) 6 +3,345 6889 (14) 20,9 (40)*
51  50,9439617(17) 99,750 (2) 7/2 +5,148 705 73 (18) -52(10)*
24 Cr 50 499460464 (17) 4,345 (13) 0 0
52 51,9405098(17) 83,789 (18) 0 0
53 529406513 (17) 9,501 (17) 3/2 -0,474 54 (3) -15(5)*
54  53,9388825(17) 2,365 (7) 0 0
25 Mn 55  54,9380471(16) 100 5/2 +3,468 7190(9) +33(1)*
26 Fe 54 53,9396127(15) 58(1) 0 0
56 55,9349393(16) 91,72 (30) 0 0
57  56,9353958 (16) 2,2(1) 1/2 +0,090 623 00 (9)*
58  57,9332773(16) 0,28 (1) 0 0
27 Co 59  58,9331976(16) 100 7/2 +4,627 (9) +40,4 (40)*
28 Ni 58  57,9353462(16) 68,077 (9) 0 0
60 59,9307884 (16) 26,223 (8) 0 0
61 60,931 057 9 (16) 1,140(1) 3/2 -0,75002 (4) +16,2(15)
62 61,9283461(16) 3,634 (2) 0 0
64 63,9279679(17)  0,926(1) 0 0
29 Cu 63 62,9295989(17) 69,17 (3) 3/2 +2,227 345 6 (14)* -21,1(4)*
65 64,927 792 9(20) 30,83 (3) 3/2 +2,38161(19)* -19,5(4)
30 Zn 64 63,9291448(19)  48,6(3) 0 0
66 659260347(17)  27,9(2) 0 0
67 669271291(17)  41(1) 52 +0,8752049(11)*  +15,0(15)
68 67,924 8459(18) 18,8 (4) 0 0
70 69,925 325 (4) 0,6(1) 0 0
31 Ga 69 68,925 580 (3) 60,108 (9) 3/2 +2,016 589 (44) +16,8%
71 709247005(25) 39,892 (9) 32 +2,562266(18) +10,6*
32 Ge 70 699242497 (16) 21,23 (4) 0 0
72 719920789(16) 27,66 (3) 0 0
73 72,923 4626 (16) 7,73 (1) 9/2 -0,8794677(2) -17,3(26)
74 739211774(15) 3594 (2) 0 0
76 759214016(17)  7.44(2) 0 0
33 As 75 74,9215942 (17) 100 3/2 +1,439 475 (65) +31,4 (6)*



§ 6.3 PROPIETATS DE PARTICULES, ELEMENTS I NUCLIDS 127
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnétic quadrupolar
m,fu 100 x I iy Q/fm?
34 Se 74 73922474 6(16) 0,89 (2) 0 0
76 75,9192120(16) 9,36 (1) 0 0
77 76,9199125(16) 7,63 (6) 1/2 +0,535 074 24 (28)*
78 77,917 3076 (16) 23,78 (9) 0 0
80  799165196(19) 49,61 (10) 0 0
82 81,916 697 8 (23) 8,73 (6) 0 0
35 Br 79 78,918 3361 (26) 50,69 (7) 3/2 +2,106 400 (4) +33,1(4)
81 80,916 289 (6) 49,31 (7) 3/2 +2,270562 (4) +27,6(4)
3  Kr 78 7792039 (9) 0,35(2) 0 0
80 79,916 380 (9) 2,25(2) 0 0
82  81,913482(6) 11,6(1) 0 0
83 82,914 135(4) 11,5 (1) 92 -0,970669 (3) +253 (5)
84 83,911507 (4) 57,0(3) 0 0
86 85910616 (5) 17,3 (2) 0 0
37 Rb 85 84911794 (3) 72,165 (20) 5/2 +1,353 3515 (8)* +22,8 (43)*
87# 86,909 187 (3) 27,835 (20) 3/2 +2,751 818 (2) +13,2 (1)
38 Sr 84 83,913430(4) 0,56(1) 0 0
86 859092672 (28) 9,86 (1) 0 0
87 86,908 884 1(28) 7,00 (1) 9/2 —1,093 603 0 (13)* +33,5 (20)
88  87,9056188(28) 82,58 (1) 0 0
39 ¥ 89 88,905 849(3) 100 1/2 -0,137 41542 (34)*
40  Zr 90  89,9047026(26)  51,45(3) 0 0
91 90,905 643 9 (26) 11,22 (4) 5/2 -1,30362(2) -20,6(10)
92 91,905 038 6 (26) 17,15 (2) 0 0
94 93,9063148(28) 17,38 (4) 0 0
9% 95908275 (4) 2,80 (2) 0 0
41 Nb 93 92,906 377 2(27) 100 9/2 +6,1705 (3) -32(2)*
42 Mo 92 91,906 809 (4) 14,84 (4) 0 0
94 939050853(26)  9,25(3) 0 0
95 94,905 841 1 (22) 15,92 (5) 5/2 -0,9142(1) =2,2(1)*
96 95,904 678 5 (22) 16,68 (5) 0 0
97 96,906 020 5 (22) 9,55 (3) 5/2 -0,9335(1) +25,5 (13)*
98 97,9054073(22) 24,13 (7) 0 0
100 99,907 477 (6) 9,63 (3) 0 0
43 Te 98* 97,907 215 (4) 6



128 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA §6.3

Abundancia Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnétic quadrupolar
m,[u 100 x /] m iy Q/fm?
44 Ru 96 95,907 599 (8) 5,52 (6) 0 0
98 97,905287 (7) 1,88 (6) 0 0
99 98,905 938 9 (23) 12,7 (1) 5/2 -0,6413 (51)* +7,9(4)

100 99,9042192(24) 12,6 (1) 0 0

101 100,905 581 9 (24) 17,0(1) 5/2 —-0,718 8 (60)* +45,7 (23)

102 101,9043485(25) 31,6(2) 0 0

104 103,905 424 (6) 18,7 (2) 0 0
45 Rh 103 102,905 500 (4) 100 1/2 -0,08840(2)
46 Pd 102 101,905634 (5) 1,02 (1) 0 0

104 103,904 029 (6) 11,14 (8) 0 0

105 104,905 079 (6) 22,33(8) 5/2 -0,642(3) +66,0(11)*

106 105,903 478 (6) 27,33 (3) 0 0

108 107,903 895 (4) 26,46 (9) 0 0

110 109,905 167 (20) 11,72(9) 0 0
47 Ag 107 106,905 092 (6) 51,839 (7) 1/2 =0,113 679 65 (15)*

109 108,904 756 (4) 48,161 (7) 1/2 -0,130 690 62 (22)*
48  Cd 106 105906461 (7) 1,25 (4) 0 0

108 107,904 176 (6) 0,89 (2) 0 0

110 109,903 005 (4) 12,49 (12) 0 0

111 110,904 182 (3) 12,80 (8) 12 -0,594 886 07 (84)*

112 111,902 757 (3) 24,13 (28) 0 0

113# 112,904 400 (3) 12,22 (8) 1/2 - 0,622 30092 (87)

114 113,903 357 (3) 28,73 (28) 0 0

116 115,904 755 (4) 7,49 (12) 0 0
49 In 113 112,904 061 (4) 43(2) 92 +55289(2) +79,9

115# 114,903 882 (4) 95,7 (2) 9/2 +5,540 8 (2) +81,0%
50 Sn 112 111,904 826 (5) 0,97 (1) 0 0

114 113,902 784 (4) 0,65 (1) 0 0

115 114,903 348 (3) 0,34 (1) /2 -091883(7)

116 115,901 747 (3) 14,53 (11) 0 0

117 116,902 956 (3) 7,68 (7) 1/2 —-1,001 04 (7)

118 117,901 609 (3) 24,23 (11) 0 0

119 118,903 311(3) 8,59 (4) 1/2 —1,047 28 (7)

120 119,902 1991 (29) 32,59 (10) 0 0

122 121,9034404 (30) 4,63 (3) 0 0

124 123,9052743 (17) 5,79 (5) 0 0



§ 6.3 PROPIETATS DE PARTICULES, ELEMENTS I NUCLIDS 129
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnetic guadrupolar
m,fu 100 x I m Q/fm?
51 Sb 121 120,9038212(29) 57,36 (8) 5/2 +3,363 4(3) —36(4)*
123 122,9042160(24) 42,64 (8) 7/2 +2,5498(2) -49(5)
52 Te 120 119,904 048 (21) 0,096 (2) 0 0
122 121,903 050 (3) 2,603 (4) 0 0
123 122,904 271 0(22) 0,908 (2) 1/2 —-0,736 947 8 (8)
124 123,9028180(18) 4,816 (6) 0 0
125 124,904 428 5 (25) 7,139 (6) 1/2 0,888 505 13 (43)*
126 125,903 3095 (25) 18,95 (1) 0 0
128 127,904 463 (4) 31,69 (1) 0 0
130 129,906 229 (5) 33,80 (1) 0 0
53 I 127 126,904 473 (5) 100 5/2 +2,813 273 (84) -789
54 Xe 124 123,905 894 2 (22) 0,10(1) 0 0
126 125,904 281 (8) 0,09 (1) 0 0
128 1279035312(17)  1,91(3) 0 0
129 128,904 7801 (21) 26,4 (6) 1/2 -0,777 976 3 (84)
130 129,903 5094 (17) 4,1(1) 0 0
131 130,905072 (5) 21,2 (4) 32 +06918619(39)  —120(12)
132 131,904 144 (5) 26,9 (5) 0 0
134 133,905 395 (8) 10,4 (2) 0 0
136 135,907 214 (8) 8,9(1) 0 0
55 Cs 133 132,905429(7) 100 7/2 +2,582 024 6 (34)* -0,371(14)*
36 Ba 130 129,906 282 (8) 0,106 (2) 0 0
132 131,905 042 (9) 0,101 (2) 0 0
134 133,904 486 (7) 2,417 (27) 0 0
135 134,905 665 (7) 6,592(18)  3/2  +0837943(17)*  +16,0(3)*
136 135,904 553 (7) 7,854 (36) 0 0
137 136,905 812 (6) 11,23 (4) 3/2 +0,937 365 (20)* +24,5 (4)*
138 137,905 232 (6) 71,70(7) 0 0
57 La 1384# 137,907 105 (6) 0,0902(2) 5 +3,713 646 (7) +45 (2)*
139 138,906 347 (5) 99,909 8 (2) 7/2 +2,783 0455 (9) +20(1)
58 Ce 136 135,907 140 (50) 0,19(1) 0 0
138 137,905 985 (12) 0,25(1) 0 0
140 139,905 433 (4) 88,48 (10) 0 0
142 141,909 241 (4) 11,08 (10) 0 0
59 Pr 141 140,907 647 (4) 100 5/2 +4,2754(5) -5,89 (42)



130 MAGNITUDS, UNITATS 1 SIMBOLS EN QUIMICA FISICA § 6.3
Abundancia Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magneétic quadrupolar
m,/u 100 x I mfin Q/fm?
60 Nd 142 141,907 719 (4) 27,13 (12) 0 0
143 142,909 810 (4) 12,18 (6) 7/2 - 1,065 (5) —-63(6)
144 143910083 (4) 23,80(12) 0 0
145 144912570 (4) 8,30(6) 7/2 -0,656 (4) ~33(3)
146 145,913 113 (4) 17,19 (9) 0 0
148 147,916 889 (4) 5,76 (3) 0 0
150 149,920 887 (4) 5,64 (3) 0 0
61  Pm  145% 144912743 (4) 5/2
62 Sm 144 143911998 (4) 3,1(1) 0 0
147 # 146,914 894 (4) 15,0(2) 7/2 -0,8148(7) -25,9(26)
148 147,914819(4) 11,3 (1) 0 0
149 148,917 180(4) 13,8(1) 7/2 -0,6717(7)* +7,5 (8)*
150 149917273 (4) 7.4(1) 0 0
152 151,919728 (4) 267 (2) 0 0
154 153,922 205 (4) 2,7(2) 0 0
63  Eu 151 150919702 (8) 47,8(15) 52 +34717(6) +90,3 (10)*
153 152,921225(4) 52,2 (15) 52 +1,5330(8)* +241,2 (21)*
64 Gd 152 151919786 (4) 0,20(1) 0 0
154 153,920861 (4) 2,18(3) 0 0
155 154922618 (4) 14,80 (5) 3/2 -0,257 23 (35)* +130 (2)*
156 155,922 118 (4) 20,47 (4) 0 0
157 156,923 956 (4) 15,65 (3) 3/2 -0,337 26 (55)* +136 (2)*
158 157,924019(4) 24,84 (12) 0 0
160 159,927 049 (4) 21,86 (4) 0 0
65 Th 159 158,925 342 (4) 100 3/2 +2,014 (4) +143,2(8)
66 Dy 156 155924277(8) 0,06 (1) 0 0
158 157,924 403 (5) 0,10(1) 0 0
160 159,925 193 (4) 2,34 (6) 0 0
161 160,926 930 (4) 18,9(2) 5/2 -0,4803 (25)* +250,7 (20)*
162 161,926 795 (4) 25,5 (2) 0 0
163 162,928 728 (4) 24,9(2) 5/2 +0,672 6 (35) +264,8(21)
164 163,929 171 (4) 28,2(2) 0 0
67 Ho 165  164,930319 (4) 100 7/2 +4,173 (27) +349 (3)*
68 Er 162 161,928 775 (4) 0,14 (1) 0 0
164 163,929 198 (4) 1,61 (1) 0 0
166 165,930290 (4) 33,6(2) 0 0
167 166,932046 (4) 22,95 (15) 7/2 -0,563 85(12) +356,5(29)
168 167,932 368 (4) 26,8 (2) 0 0
170 169,935 461 (4) 14,9(2) 0 0



§ 6.3 PROPIETATS DE PARTICULES, ELEMENTS I NUCLIDS 131
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnetic quadrupolar
m,fu 100 x I mfin Q/fm?
69 Tm 169 168,934 212 (4) 100 1/2 -0,2316(15)
70 Yb 168 167,933 894 (5) 0,13 (1) 0 0
170 169,934 759 (4) 3,05 (6) 0 0
171 170,936 323 (3) 14,3 (2) 12 +0,493 67 (1)*
172 171,936 378 (3) 21,9 (3) 0 0
173 172,938 208 (3) 16,12 21) 52 -0,67989 (3)* +280 (4)
174 173,938 859 (3) 31,8 (4) 0 0
176 175,942 564 (4) 12,7 (2) 0 0
71 Lu 175 174940770 (3) 97,41 (2) 72 +22327 (1) +349 (2)*
176# 175,942 679 (3) 2,59(2) 7 +3,169 2 (45)* +492 (3)*
72 Hf 174 173,940 044 (4) 0,162 (3) 0 0
176 175,941 406 (4) 5,206 (5) 0 0
177 176,943 217 (3) 18,606 (4) 7/2 +0,793 5 (6) +336,5 (29)*
178 177,943 696 (3) 27,297 (4) 0 0
179 178,945 8122 (29) 13,629 (6) 9/2 -0,6409(13) +379,3 (33)*
180 1799465457 (30)  35,100(7) 0 0
73 Ta 180 179,947 462 (4) 0,012 (2) 8
181 180,947 992 (3) 99,988 (2) 7/2 +2,3705(7) +328 (6)*
74 W 180 179,946 701 (5) 0,13 (4) 0 0
182 181,948 202(3) 26,3 (2) 0 0
183 182,950220(3) 14,3 (1) 12 +0,117784 76 (9)
184 183,950 928 (3) 30,67 (15) 0 0
186 185,954 357 (4) 28,6 (2) 0 0
75 Re 185 184,952 951 (3) 37,40(2) 5/2 +3,1871(3) +218 (2)*
187# 186,955 744 (3) 62,60 (2) 5/2 +3,2197(3) +207 (2)*
76 Os 184  183,952488 (4) 0,02 (1) 0 0
186 185,953 830(4) 1,58 (30) 0 0
187 186,955 741 (3) 1,6 (3) 1/2  +0,064 651 89 (6)
188 187,955 830 (3) 13,3 (7) 0 0
189 188,958 137 (4) 16,1 (8) 3/2 +0,659 933 (4) +85,6 (28)
190 189,958 436 (4) 26,4 (12) 0 0
192 191,961 467 (4) 41,0(8) 0 0
77 Ir 191 190,960 584 (4) 37,3(5) 32 +0,1507 (6)* +81,6 (9)*
193 192,962 917 (4) 62,7 (5) 3/2 +0,1637 (6)* +75,1 (9)*



132 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA §6.3
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear magnetic quadrupolar
m,fu 100 x I mu Q/fm*
78 P 190 189,959917(7) 0,01(1) 0 0
192 191,961 019 (5) 0,79 (6) 0 0
194 193,962 655 (4) 32,9(6) 0 0
195 194,964 766 (4) 33,8(6) 1/2 +0,609 52 (6)
196 195,964 926 (4) 25,3 (6) 0 0
198 197,967 869 (6) 7.2(2) 0 0
79 Au 197 196966543 (4) 100 3/2 +0,148 158 (8)* +54,7 (16)*
80 Hg 19 195965807 (5) 0,15 (1) 0 0
198 197,966 743 (4) 9,97 (8) o] 0
199 198,968 254 (4) 16,87 (10) 1/2 +0,505 885 49 (85)
200 199,968 300(4) 23,10(16) 0 0
201 200,970277 (4) 13,18 (8) 32 —05602257 (14)%  +38,5 (40)*
202 201,970617 (4) 29,86 (20) 0 0
204 203,973 467 (5) 6,87 (4) 0 0
81 Tl 203 202,972320(5) 29,524 (14)  1/2 +1,62225787 (12)
205 204,974 401 (5) 70476 (14)  1/2  +1,63821461(12)
82 Pb 204 203,973020(5) 14(1) 0 0
206 205,974 440 (4) 24,1 (1) 0 0
207 206,975 872 (4) 22,1 (1) 112 +0,582583 (9)*
208 207,976 627 (4) 52,4 (1) 0 0
83 Bi 209  208,980374(5) 100 9/2 +4,1106(2) -37,0(26)*
84 Po 209* 208,982 404 (5) 1/2
85 At 210* 209,987 126(12)
86 Rn 222% 222,017 571(3) 0 0
87 Fr 223% 223,019733(4) 3/2 +1,17 (2) +117 (1)
88 Ra 226* 226,025 403 (3) 0 v]
89 Ac 227% 227,027 750(3) 3/2 +1,1(1) +170(20)
90 Th 232 # 232,0380508(23) 100 0 0
91 Pa 231* 231,035 880(3) 3/2 2,01(2) -172(5)
92 u 233* 233,039628(3) 5/2 0,59 (5) +366,3 (8)
2344 2340409468(24)  0,0055(5) 0 0
235# 235,0439242(24) 0,7200(12) 7/2 -0,38(3)* +455 (9)*
2384 238,0507847(23) 99,2745 (60) 0 0



§ 6.3 PROPIETATS DE PARTICULES, ELEMENTS I NUCLIDS 133
Abundancia  Espin Moment Moment
Z  Simbol A Massa atomica isotopica nuclear ~ magnétic quadrupolar
m.fu 100 x I m/in Q/fm?
93  Np 237% 237,048 167 8 (23) 5/2 +3,14 (4) +388,6 (6)
94 Pu 244 244,064 199 (5) 0
95  Am  243* 243,061 375 (3) 52 +1,61(4) +420 (130)

96
97
98
929
100
101
102
103
104
105

106

108
109
110
111
112
114
116

[118

Cm 247% 247,070 347 (5)
Bk 247% 247,070 300 (6)
Cf 251* 251,079 580 (5)
Es 252% 252,082 944 (23)
Fm 257% 257,095 099 (8)
Md 258*% 258,098 57 (22)
No 259* 259,100 931 (12)
Lr 260* 260,105 320 (60)
Rf 261* 261,108 69 (22)
Db 262* 262,113 76(16)
Sg 263* 263,118 22(13)
Bh 262% 262,122 93 (45)
Hs 265% 265,130 16 (99)
Mt 266% 266,137 64 (45)
Ds

Rg

Uub

Uugq

Uuh

Uuo]







7. LA CONVERSIO D’UNITATS

Les unitats SI sén recomanades per a Us general en ciéncia i tecnologia. Tan-
mateix, de vegades s’empren unitats que no sén del sistema internacional i, en al-
guns casos, és probable que continuin aixi durant molts anys. Es més, en les
publicacions cientifiques s’utilitzen extensament altres unitats. Per aixo cal con-
vertir freqientment els valors de les magnituds fisiques entre unitats SI i unitats
d’altra mena. Aquest capitol procura facilitar aquest procés.

Laseccid 7.1 presenta exemples que il-lustren "is del calcul de magnituds per a
la conversié dels valors de magnituds fisiques entre diferents unitats. La taula de la
secci6 7.2 recull un conjunt d’unitats que no sén del sistema internacional emprades
en la quimica i els factors de conversié a les unitats SI corresponents. A la guarda
posterior hi ha també dues taules de factors de conversié: una per a les unitats de
pressié (segona pagina), i una altra per a unitats d’energia i magnituds relacionades
—nombre d’ones, freqiiéncia, temperatura i energia molar— (tercera pagina).

La major part de les dificultats que es presenten a ’hora de convertir unitats
entre diferents sistemes té a veure amb les unitats electromagnétiques o amb les
unitats atdomiques i llur dependéncia respecte a les unitats electromagnétiques. En
les seccions 7.3 1 7.4 es desenvolupen amb més detall les relacions entre unitats
electromagnetiques i unitats atdbmiques, i s’hi forneixen els fonaments dels factors
de conversié de la taula de la seccié 7.2.

7.1. L'US DEL CALCUL DE MAGNITUDS

El calcul de magnituds és un sistema de Ialgebra en el qual els simbols s’usen
de manera coherent pera representar magnituds fisiques en comptes de les mesures
corresponents, ¢s a dir, llurs valors numerics en certes unitats. D’aquesta manera,
hom considera que el valor de la magnitud fisica és igual al producte d’un valor nu-
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meric iuna unitat (vegeu laseccié 1.1) i que els simbols de les magnituds fisiques, els
valors numérics i les unitats es poden tractar segons les regles ordinaries de I’alge-
bra.! Aquest sistema és el recomanat per a ts general en ciéncia. El calcul de magni-
tuds presenta particulars avantatges perque facilita la resolucié dels problemes de
conversié entre diferents unitats 1 diferents sistemes d’unitats, tal com mostren els
exemples segiients. En tots aquests exemples, els valors numerics sén aproximats.

Exemple 1
La longitud d’ona 4 d’una de les ratlles grogues del sodi és donada per

A=589%x10"m o A/m=5,89 x10"7

L’angstrom es defineix per ’equacié (vegeu la taula 7.2, sota I’epigraf «longi-

tud»)
1A=A=10""m o m/A=10"
En substituir en la primera equaci6, s’obté el valor de A en unitats angstrom:

/A = (A/A)(m/A) = (5,896 x 10-7)(10'°) =5 896

A=589 A

Exemple 2
La pressi6 de vapor de ’aigua a 20 °C és

p(H,0,20°C)=17,5Torr

El torr, el bar i ’atmosfera es defineixen mitjangant les equacions seglients
(vegeu la taula de la secci6 7.2, sota I’epigraf «pressié»):

Torr=~133,3 Pa
bar =10°Pa
atm =101325Pa

1. Un nom més adequat per al calcul de magnituds seria algebra de magnituds, atés que es basa
en els principis de 'algebra i no en els del caleul.
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Per tant,

p(H,0,20°C) = 17,5 x 133,3 Pa = 2,33 kPa
= (2,33 x 10°/10°) bar = 23,3 mbar
= (2,33 x 10°/101 325) atm = 2,30 x 10-2 atm

Exemple 3

Les mesures espectroscopiques mostren que per al radical metile, CH,, I'es-
tatexcitat 3'A, es troba en un nombre d’ones 3 156 cm~' per damunt de estat fo-
namental X °B,

P(@a-X)=Ty3) - To(X) =3 156 cm ™!

L’energia d’excitaci6 des de I’estat triplet fonamental fins a I’estat singlet ex-
citat és, per tant,

AE =hcv = (6,626 x 1073 ] 5)(2,998 x 10* m s~')(3 156 cm™")
=6,269x10"2] mem™!
=6,269x 10-2] =6,269 x 102 a]

onels valorsde 41 de cs’han tret de les constants fisiques fonamentals del capitol 5 i
s’ha emprat la relacié m = 100 cm o m em~! = 100. Atés que I’electré-volt és donat
per les equacions (taula dela seccié 7.2, sota I’epigraf «energia») eV~1,6022x 10-]
oa]=(1/0,16022)eV

AE = (6,269 x 10-2/0,160 22) eV = 0,391 3 eV
D’una manera semblant, mitjangant I’energia de Hartree (taula de la sec-
ci6 7.3), Ey, = h*[m.as® ~ 4,359 8 aJ, o a] ~ (1/4,359 8)E,, I'energia d’excitaci6 en
unitats atomiques és donada per
AE = (6,269 x 1072/4,359 8) E;, =1,4380x 102 E,,
Finalment, I’energia d’excitacié molar es pot escriure
AE, =LAE
= (6,022 x 10% mol~')(6,269 x 10-2 a])
=37,75 k] mol~!
1ates que keal = 4,184 kJ o k] = (1/4,184) kcal,

AE, =(37,75/4,184) kcal mol-' = 9,023 kcal mol~!
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Cal notar que, en I'exemple, els factors de conversié no sén nombres purs,
siné que tenen dimensions i inclouen les constants fisiques fonamentals 4, ¢, e, m.,
ag1 L. També, en aquest exemple es podrien haver emprat directament els factors
de conversi6 de la taula de la tercera pagina de la guarda posterior.

Exemple 4
La conductivitat molar, A, d’un electrolit és definida per I'equaci6 (vegeu la p. 85)

A=x/c

on k és la conductivitat de la dissolucié de Ielectrdlit menys la conductivitat del
dissolvent pur, i ¢ é la concentracié de Pelectrolit. Les conductivitats dels elec-
trolits s’expressen habitualment en S cm~' i les concentracions, en mol dm 3 per
exemple, K (KCl)=7,39 x 10->S cm~! per a ¢(KCl) = 0,000 500 mol dm~>. La con-
ductivitat molar es pot calcular, doncs, de la manera segiient:

A=(7,39%x10-3S cm~")/(0,000 500 mol dm~?)
=0,1478S mol-'em~'dm*=147,8 S mol~! cm?

atés que dm® = 1 000 cm®. La relacié anterior s’havia escrit freqlientment, i encara
de vegades es fa, d’una altra manera:

A=1000x/c

Tanmateix, d’aquesta manera els simbols 70 representen magnituds fisiques
siné valors numeérics de magnituds fisiques en certes unitats. En particular, "dlti-
ma equacié només és correcta si A és la conductivitat molar en S mol~! em?, « la
conductivitat en S cm~'1i ¢ la concentracié en mol dm . Cal evitar aquesta forma-
c16, ja que no segueix les regles de calcul de magnituds. L’equacié A = x/c, on els
simbols representen magnituds fisiques, és vilida per a qualsevol unitat. Si es vol
escriure la relacié entre valors numeérics cal emprar I’equacié

_1 000k /(S cm ™)

A/(S mol ™ ecm?) o/(mol dm™)

Exemple 5
Una dissolucié de 0,125 mol d’un solut B en 953 g del dissolvent S té una
molalitat mp donada per?

2. Fixeu-vos en la confusié de notacié: my, indica molalitat 1 m; indica massa. Tanmateix, gai-
rebé sempre s’usen aquests simbols. Vegeu lanota 16, p. 64.
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my = ny/ms = (0,125/953) mol g~! = 0,131 mol kg~
La fraccié molar del solut es pot calcular aproximadament amb I’equacié
x = ny/(ns + ng) = ny fns = myMs
on se suposa que 7y < 7s.
Si el dissolvent és aigua, amb una massa molar de 18,015 g mol ', aleshores
x5 = (0,131 mol kg~')(18,015 g mol~') = 2,36 g/kg = 0,002 36

Les equacions anteriors apareixen de vegades sota la forma my = 1 000 g /ms
i xp ~ mpMs/1 000. Tanmateix, aquest 7o és un Us correcte del calcul de magni-
tuds, ja que en aquesta forma els simbols representen els valors numerics de mag-
nituds fisiques en certes unitats; concretament, s’ha suposat que 7z, 75 1 Ms in-
diquen valors numerics en mol kg~', g i g mol -, respectivament. Una manera
correcta d’escriure la segona equaci6 seria, per exemple,

xg = (my/mol kg~")(Ms/g mol-") /1000

Exemple 6

La susceptibilitat magnética dels materials paramagnetics es pot determinar
experimentalment i es pot usar per a obtenir informaci6 sobre el moment dipolar
magnetic molecular i, per tant, sobre I'estructura electronica de les molecules en
el material. La contribucié paramagnética a la susceptibilitat magnética molar
d’un material, ,, esta relacionada amb el moment dipolar magnétic molecular, m,
mitjangant la relacié de Curie

m =ZVm =#0Ni\m2/3kT
Expressada en funcié de la susceptibilitat no racionalitzada, y ™," que és em-

prada freqlientment en relacié amb els sistemes d’unitats ues, uem i gaussia (vegeu
la seccié 7.3 més endavant), aquesta equaci6 esdevé

An™ = 2 @V, = (o /4m)Nym?[3kT

En resoldre aquesta equacié per a m i expressant el resultat en funcié del
magnet6 de Bohr ug, tenim

mfuy = (3k/ﬂ0Nr\)”2ﬂH_ i M) b

# Enangles, el superindex ™ (‘no racionalitzat’) es representa i) (“rrational’). (Nota de I'ed.)
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Finalment, substituint els valors de les constants fonamentals ug, &, 1151 N,
donades en el capitol 5, resulta

m/ity = 0,797 7[/(c® mol ~1)] 2 T/K]
=2,828[7,™)/(cm® mol~")] [ T/K]"2

Aquestes equacions s6n utils per a calculs practics. El resultat final s’expres-
sa habitualment de la manera segtient:

m/ﬂB = 2,828(Zm T)Ifz

on se suposa, en contra dels convenis del calcul de magnituds, que y,, 1 T repre-
senten els valors numeérics de la susceptibilitat molar i la temperatura en unitats
cm’® mol ' i K, respectivament, i on també s’ha suposat (encara que rarament s’in-
dica) que la susceptibilitat és definida emprant equacions electromagnétiques no
racionalitzades (vegeu la seccié 7.3 més endavant).

7.2. TAULES DE CONVERSIO D’'UNITATS

La taula segiient recull els factors de conversié de diverses unitats en la cor-
responent unitat SI. En la seccié anterior ja s’han donat exemples d’aplicacié
d’aquesta taula. De cada magnitud fisica se’n déna el nom, seguit pel simbol o els
simbols recomanats. Es déna la unitat SI, seguida per la ues, la uem, la unitat gaus-
siana (Gau), la unitat atdomica (ua) 1 altres unitats d’s habitual, amb els factors de
conversi6 a I’SI. La constant { que apareix en alguns dels factors de conversié
electromagnetics és el nombre pur (exacte) 2,997 924 58 x 10° = ¢y /(cm s ).

El fet de recollir unitats que no sén del sistema internacional en aquesta tau-
la no vol dir que s’en pretengui fomentar I'ds. Amb poques excepcions, les unitats
SIs’han de preferir sempre a les que no ho sén. No obstant aixd, com que moltes
d’aquestes unitats es troben sovint en la bibliografia cientifica, és convenient ta-
bular la relacié que tenen amb les de I’SI.

Per convenieéncia, les unitats dels sistemes ues i gaussia es donen en funcié de les
quatre dimensions longitud, massa, tempsicarrega eléctrica,amb lainclusié del fran-
klin (Fr) com a abreviacié de la unitat electrostatica de carrega i 4ne , com una cons-
tant de dimensions (carrega)?/(energia x longitud). D’aquesta manera, cada magni-
tud fisica té les mateixes dimensions en tots els sistemes, i tots els factors de conversié
son nombres purs. Els factors 4ne o1 el Fres poden eliminar escrivint Fr = ues de car-
rega=erg2cm'?=cm*?g2s-i4ne =™ =1Fr?erg~' cm~' = 1, per tal de recupe-
rar expressions ues en funcié de tres unitats de base (vegeu la secci 7.3, més endavant).
Cal considerar el simbol Fr com una representacié condensada de «(ues de carrega)».
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Els valors dels factors de conversié es donen exactes (i aleshores es posa el
signe =) 0 amb I’aproximacié amb queé es coneixen les constants fisiques corres-
ponents (i es posa el signe =). En aquest dltim cas, la incertesa és sempre inferior a
+5 de I'dltima xifra donada.

Nom Simbol Relacié amb I’ST

longitud, |

metre (unitat SI) m

centimetre (unitat cgs) cm =10"?m

bohr (ua) ag b =4nghtfm e =529177 x 10" m

angstrom A =10""m

micra, micrometre u =um=10"*m

mil-limicra mu =nm=10""m

unitat X X =1,002x 10-¥m

fermi f, fm =fm=10""m

polzada in =254%x10"*m

peu ft =12in=0,3048m

larda yd =3ft=09144m

milla mi =1760 yd =1609,344 m

milla nautica =1852m

unitat astronomica® UA =1,496 00 x 10" m

parsec pc ~3,08568 x 10" m

any llum (angl., ligh year) Ly. ~9,460528 x 10” m

segon llum =299792 458 m
superficie, A

metre quadrat (unitat SI) m’

barn b =10"%¥m?

acre =~ 4 046,856 m?

irea a =100 m?

hectirea ha = 10" m?
volum, V

metre cubic (unitat ST) m?

litre | i =din =10~ i’

lambda A =ul=10"¢dm?

barril (EUA) ~ 158,987 dm?

galé (EUA) gal (EUA) =3,78541dm?

galé (RU) gal (RU) =4,546 09 dm’
massa, m

kilogram (unitat SI) kg

gram (unitat cgs) g =10"kg

# Enangles, el simbol d’unitat astrondmica es representa AU. (Nota de I’ed.)
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Nom Simbol Relacié amb I'ST
massa de I"electré (ua) m, ~9,10939 x 10~ kg
unétalt de massa atdmica unificada, il = m(C)/12 ~ 1,660 540 x 10-7 kg

alton

gamma Y =g

tona t =Mg=10"kg

lliura (avoirdupois) b =0,45359237 kg

unga (avoirdupois) oz ~28,3495¢g

unga (troy) oz (troy) =31,1035¢

gra gr =64,798 91 mg
temps, t

segon (unitat SI'i cgs) s

ua de temps h[E, ~2,41888x10""s

minut min =60s

hora h =3600s

dia’ d =86400s

any? a =~31556592s

svedberg Sv =10-1%4¢
acceleracio, a

unitat ST ms-?

acce:lera.cié estandard de caiguda i = 9,806 65 ms-?

lliure

gal, galileu Gal =10"%ms-?
forga, F

newton (unitat SI)’ N =kgms?

dina (unitat cgs) dyn =gemsi=10"*N

ua de forga EyJag ~8,23873x10-*N

kilogram-forga kgf =9,806 65 N
energia, U

joule (unitat ST) ] =kgm?s-?

erg (unitat cgs) erg =gem?s~?=10"7]

hartree (ua) E, =hfm.a~4,35975x10-%]

rydberg Ry =E,[/2%2,17987 x 107 ]

electré-volt eV =exV=1,60218x10-"]

caloria termoquimica caly, =4,184]

caloria internacional calp =4,1868]

caloriaa 15°C calys ~4,1855]

atmosfera litre latm =101,325]

unitat térmica britanica Bru =1055,06]
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Nom Simbol Relacio amb I’SI
pressio, p
pascal (unitat SI) Pa =Nm-?=kgm-'s-?
atmosfera atm =101325Pa
bar bar 2 =10°Pa
torr Torr =(101 325/760) Pa
~ 133,322 Pa
mil-limetre de mercuri mmHg =13,595 1 x 980,665 x 10 Pa
(convencional) =133,322 Pa
lliures per polzada quadrada psi ~ 6,894 757 x 10° Pa
poténcia, P
watt (unitat SI) W =kgm?s-?
cavall de vapor hp =745,7 W
accid, L, | (moment angular)
unitat SI Is =kgm?s~!
unitat cgs ergs =10"7]s
ua d’accié h =h/2rn~1,05457 x 1073 ]s
wviscositat dinamica,
unitat SI Pas =kgm-'s-!
poise P =10-1Pas
centipoise cP =mPas
viscositat cinematica, v
unitat SI m’s~!
stokes St =10"*m?s-!
temperatura termodinamica, T
kelvin (unitat SI) K
grau Rankine? °R =(5/9) K
entropia, S
capacitat calorifica, C
unitat SI JK-!
clausius Cl =cal, /K=4,184 JK-'
entropia molar, S,,
capacitat calorifica molar, C,,
unitat SI JK-"mol-!
unitat d’entropia u.e. =cal, K" mol-'=4,184 ] K-! mol-!
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Relacio amb I’ST

Nom Simbol
volum molar, V.,
unitat SI m® mol~!
amagat’ amagat

densitat en quantitat de substancia, 1/V,,

unitat SI molm~3

amagat® amagat
angle pla, a

radian (unitat SI) rad

grau 2

minut ’

segon 4

grau centesimal grad
radioactivitat, A

becquerel (unitat SI) Bq

curie Ci
dosi [de radiacid | absorbida®

gray (unitat SI) Gy

rad rad
dosi [de radiacié | equivalent

sievert (unitat SI) Sv

rem rem
intensitat de corrent eléctric, I

ampere (unitat SI) A

ues, Gau (10/$)A

biot (uem) Bi

ua ek, /h
carrega eléctrica, Q

coulomb (unitat SI) C

franklin (ues, Gau) Fr

uem (abcoulomb)
carrega del proté (ua) e

=V,degasrealalatmi1273,15K
~22.4x10"* m’ mol-'

= 1/V,, de gas real a 1 atm 1 273,15 K

~ 44 6 mol m?

=rad x 2r/360 =~ (1/57,295 78) rad
= grau/60

= grau/3600

=rad x 2n/400 = (1/63,661 98) rad

=S_I

=3,7x10°Bq

=Jkg"!
=0,01 Gy

=Jkg™!
=~ 0,01 Sv

~3,33564 x 10" A
=10A
=6,62362x 10 A

=As

=(10/¢)C=~3,33564x10-"°C

=10C
~1,60218x10-"C=~4,80321x10-"YFr
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Nom Simbol Relacié amb I'SI
densitat de carrega, p
unitat SI Cm™
ves, Gau Frem~? =100 'Cm?=333564x10*Cm"?
ua eay ~1,08120x 102 Cm-?
potencial eléctric, V, ¢
volt (unitat SI) \Y =JC-'=]J A 15!
ues, Gau erg Fr-! =Frem™/4ng;=299,792 458 V
«cm™'»7 ecm™fd4ng, =1,43997 %107V
ua ef4neqa, =E,Je=272114V
volt internacional mitja =1,00034V
volt internacional [dels] EUA =1,000330V
resisténcia eléctrica, R
ohm (unitat SI) Q =VA-'=m'kgs?A~?
ohm internacional mitja =1,00049Q
ohm internacional [dels] EUA =1,000495Q
intensitat de camp eléctric, E
unitat SI Vm-! =JC'm"!
ues, Gau Frem-%4ne, =2,99792458x10'Vm~!
«cm~2» 7 ecm~f4ng, =~1,43997x107°Vm~!
ua ef4neqay’ ~514221x10"Vm~!
gradient de camp eléctric, Elg, Gup
unitat SI Vm~? = Crlimi~
ues, Gau Frem~3f4ne, =2,99792458x 10°V m~?
«cm™3»7 ecmfdne, =1,43997x107*Vm-?
ua e/4neqay’ ~9,717 36 x 10 V. m~?
moment dipolar electric, p, u
unitat SI Cm
ues, Gau Frcem ~3,33564x10""”Cm
debye D =10-%Frem=3,33564x10-*Cm
«cm», longitud del dipol” ecm ~1,60218x 10" Cm
ua eay ~8,47836x10-*Cm
moment guadrupolar eléctric,
Qups Oupr €Q
unitat SI Cm?
ues, Gau Frcm? ~3,33564x 10" Cm™?
«cm?», area del quadrupol’ ecm’ ~1,60218 x 102 Cm?
ua eas’ ~ 4,486 55 x 10~ C m?
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Nom Simbol Relacié amb I'SI
polaritzabilitat, a
unitat SI J'Cm? =Fm?
« JW J
ues, Gau, <cr’», volum de 4neycm? ~1,11265x10-16]~' C? m?
polaritzabilitat”
«Ad»? 4ne A3 ~1,11265x 10-°]-1 C? m?
ua dneqas’ 1,648 78 x 10-4 -1 C? m?
desplacament eléctric, D
polaritzacié (volum), P
unitat SI Cm-?
ues, Gau Frem-? =(10°/{)Cm~2=3,33564x10°*Cm~?

(Perd tingueu en compte que I"ds de les unitats ues o gaussiana per al desplagament electric
implica generalment que es fa referéncia al desplagament no racionalitzat, D™ = 41D, Ve-

geu laseccié 7.4.)

densitat de flux magnétic, B
(camp magnetic)

tesla (unirat SI) T
gauss (uem, Gau) G
ua hfeas

flux magnétic, @
weber (unitat SI) Wb
maxwell (uem, Gau) Mx

intensitat de camp magnetic, H

imantacio (volum), M
unitat SI Am-!
oersted (uem, Gau) Qe

=JA "' m?=Vsm?=Wbm-?
=1G-+T
x2,35052x 10° T

=]JA"'=Vs
=Gem?=10"*Wb

=Cs'm™!
=10 Am~!

(Pero tingueu en compte que, en la prictica, 'oersted, Oe, s’usa només com a unitat de
H'"™) = 4nH; aixi que st H*" = 1 Oe, H = (10°/41) A m~". Vegeu la seccié 7.4.)

moment dipolar magnétic, m, u

unitat SI Am?
uem, Gau erg G™!
magneté de Bohr® Ug

ua ehfm,
magnetd nuclear N

magnetitzabilitat, &
unitat SI i

ua e’ag’[m,

=]T-

=10Acm?=10-2] T-!
=eh/2m,~927402 x 10-#]JT-!
=2u~1,85480x10-2]T-!
=(m,/m g =5,05079 x 10~ J T~!

=C?mikg"!
~7,89104 x10-2]T-?
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Nom Simbol Relacié amb I’ST
susceptibilitat magnetica, g, k
unitat SI 1
uem, Gau 1

(Perd tingueu en compte que en la prictica les susceptibilitats expressades en uem o unitats
gaussianes sén sempre valors de (") = y /4m; aixi que si y (" = 107, y = 4w x 107 Vegeu la
secci$ 7.3.)

susceptibilitat magnetica molar, y,,
unitat SI m® mol-!
uem, Gau cm’® mol~! =10"%m’ mol-!
(Tanmateix, tingueu en compte que, en la practica, les unitats cm® mol- ' impliquen general-
ment que la susceptibilitat molar no racionalitzada quedi definida, ," = z,,./47; aixi, per
exemple, si 7, =~15 x 10~¢cm® mol -, que freqiientment s’escriu com «—15 ppm cgs», lla-
vors, ¥.=-1,88 x 107*m* mol~". Vegeu la secci6 7.3.)

1) Tingueu en compte que el dia no és exactament igual al nombre de segons indicat, ja que els ano-
menats segons de traspas se sumen o es resten del dia cada mig any per tal de mantenir el pas mitja
anual de la mitjanit a les 24.00 hores.

2) L’any no és commensurable amb el dia i no és una constant. Abans del 1967, quan fou introduit
I’estandard atomic, 'any tropic 1900 servi de base per a la definicié del segon. En I'época del
1900,0, un any era igual 2 365,242 198 79 d = 31 556 925,975 5 1 disminuia 0,530 s per segle. Els anys
del calendari sén exactament definits en termes de dies:

any julia. ~ =365,25d
any gregorid = 365,242 5 d

La definicié de la taula correspon a I'any gregorii. Aquest és una mitjana basada en un any de

365 dies, amb anys de traspas de 366 dies; els anys de traspis sén els que el nombre de 'any és divi-
sible per 4 perd no és divisible per 100, «o bé» quan és divisible per 400. Si I'any 3200 sera un any de
traspas, és encara una qiiesti6 oberta, perd no cal que sigui resolta fins en algun moment de mitjan
segle XXXIL

3) 1N és aproximadament la forca exercida per la Terra sobre una poma.

4) T/°R =(9/5) T/K. També, la temperatura Celsius, 8, es relaciona amb la temperatura termodinami-
ca T, per 'equacié

8/°C=T/K-273,15

De manera similar, la temperatura Fahrenheit, 6, esta relacionada amb la temperatura Celsius,
8, per 'equacié

6:/ °F = (9/5) (8 / °C) + 32

5) Malauradament, el nom amagat s’usa com a unitat tant per al volum molar com per a la densitat en
quantitat de substancia. El seu valor és lleugerament diferent per a cada gas i reflecteix la desviacié
del comportament ideal del gas considerat.

6) La unitat réntgen, emprada per a expressar I'exposici6 a les radiacions X 0 v, és igual a R = 2,58 x
10-*Ckg".
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7) Les unitats entre cometes des de potencial electric fins a polaritzabilitat apareixen de vegades en la
bibliografia, encara que son totalment incorrectes; cal reemplagar-les en cada cas per les unitats do-
nades en la columna de simbols. Aixi, per exemple, quan un moment quadrupolar apareix en «cm?»,
la unitat correcta és e cm?, 1 quan una polaritzabilitat apareix en «A?», la unitat correcta és 4ne 3}7\3.

8) Elmagnet6 de Bohr iy de vegades es representa MB (o M. B.), perd aquesta grafia no és recomanable.

7.3. ELS SISTEMES ues, uem, GAUSSIA I D’'UNITATS ATC)MIQUES

Les equacions SI de la teoria electromagnética s’usen generalment amb mag-
nituds fisiques en unitats SI, particularment les quatre unitats m, kg, s i A per a
longitud, massa, temps 1 intensitat del corrent electric. Les equacions fonamentals
per a la forga electrostatica entre les carregues Q, i Q,, i per a la forga electromag-
neética entre els elements de corrent /,d/; 1 1,dl,, en el buit, sén

F=Q,Q,r/4neyr? (1a)
F=(uo/4m)1,dL, x (Idl, x r)/r’ (15)

Les magnituds fisiques & i u, s6n la permitivitat 1 la permeabilitat del buit,
respectivament, 1 tenen els valors

£0=(10"/4mcy’) kg=' m=' C*~ 8,854 188 x 102 C?* m~' J-! (2a)
Uo=4nx10-" N A2~1,256 637 x 10 N A-? (2b)

El valor de y, procedeix de la definicié de 'ampere (seccié 3.2), expressada
de manera que déna per a i, el valor indicat a (25). El valor de £,5’0bté mitjangant
la relacié

€olo=1/cs ©)

on ¢ és la velocitat de la llum en el buit.

La constant numérica 4 s’introdueix en les definicions de £, 1 i, atesa la si-
metria esferica implicada en les equacions (1); d’aquesta manera s’evita que apare-
gui en equacions posteriors referents a sistemes de simetria rectangular. Quan
s'introdueix el factor 41 d’aquesta manera, com en I’SI, les equacions s’anomenen
racionalitzades. La forma alternativa no racionalitzada o irracional de les equa-
cions electromagneétiques es discuteix més endavant.

Altres sistemes d’unitats i equacions emprats comunament en la teoria elec-
tromagnetica, a més de ISI, sén els sistema ues, el uem, el gaussia i el d’unitats ato-
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miques. La conversié des de I’SI a aquests altres sistemes es pot entendre tenint en
compte els passos segtients.

Primer, tots els sistemes alternatius usen equacions escrites de manera no
racionalitzada en lloc de la forma racionalitzada emprada per I’SI. Aixo6 compor-
ta canvis de factors de 4 1 la redefinicié de certes magnituds ffsiques Segon, en
cada cas es fa una eleccié particular d’unitats per tal d’obtenir perag 14 un valor
elegit simple. Tercer, en el cas dels sistemes ues, uem i gaussia (perd no en el cas
d’unitats atomiques), s’abandona el sistema de quatre unitats de base (1 quatre di-
mensions independents) a favor d’un altre amb només tres unitats de base (i tres
dimensions independents) mitjangant una definicid escaientment triada de la car-
rega eléctrica o de la intensitat de corrent eléctric en funci6 de la longitud, la mas-
sa1el temps. Més endavant tractarem amb detall aquests canvis. Finalment, ateses
les complicacions resultants de I’eleccié opcional de relacions racionalitzades o
no racionalitzades 1 dels modes alternatius d’escollir les dimensions fonamentals,
les equacions de la teoria electromagnética son distintes en els diferents sistemes.
La conversié de les equacions entre I’SI i els altres sistemes sén resumides en la
taula 7.4.

I) CANVI A MAGNITUDS I EQUACIONS NO RACIONALITZADES

Les equacions (1) es poden escriure en la forma no racionalitzada de quatre
magnituds definint unes noves magnituds £, 1 1., de manera que (14) i (15)
passen a ser

F=Q,Qyr [es™r? (4a)
F=pumIdl x (I,dL x v) /r? (4b)
Les noves magnituds estan relacionades amb &, 1 1, mitjangant les equacions

gM=4neg, (5a)
U™ = pof4m (5b)

Quan les equacions de la teoria electromagnetica s’escriuen d’aquesta manera
alternativa no racionalitzada, es defineixen, a més de £, 1 (™), altres sis noves
magnituds, £ ™), g 0, D@0 ;I 5 @0 (susceptibilitat electrica) i y ™ (susceptibili-
tat magneética). Les definicions de les altres magnituds resten inalterables. Les noves
magnituds es designen, en cada cas, amb el superindex ™, de ‘no racionalitzat’.*

# Enangles, el superindex ™ (‘no racionalitzat’) es representa " (‘irrational’). (Nota de I'ed.)
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Aquestes noves magnituds es defineixen en funcié de les racionalitzades mitjan-
cant les equacions

e = 4ne (6a)
pe = p fAn (6b)
D" = 4nD (7a)
HW=4nH (75)
24" = g [4m (8a)
7 = 24 (8b)

Totes les equacions de la teoria electromagnética es poden transformar ara
de la forma SI a la forma no racionalitzada emprant les equacions (54, 5b), (64, 65),
(7a, 7b) 1 (8a, 8b) per tal d’eliminar &, uo, &, u, D, H, y.iy de les equacions SI i
substituir-les per les magnituds no racionalitzades corresponents que es distin-
geixen pel superindex 7,

La notacié amb un superindex ™, emprada aqui per a distingir les magnituds
no racionalitzades de les seves homologues racionalitzades definides de manera di-
ferent, és dificil de manejar. Tanmateix, en la bibliografia és habitual, malaurada-
ment, usar el mateix simbol per a les magnituds &, u, D, H, y. 1y, sigui quina sigui la
definicié emprada (i el conjunt d’equacions corresponent). Es com si els fisics ato-
mics 1 els fisics moleculars utilitzessin el mateix simbol 4 per ala constant de Planck
1 per a la constant de Planck dividida per 2. Afortunadament, en aquest cas, s’han
adoptat dos simbols diferents, /21 i, i aixi es poden escriure equacions com h = 2mh.
Sense aquesta distinci6 en la notacié, és impossible escriure equacions com ara (5),
(6),(7)1(8),1ésdificil discutir les relacions entre les equacions i les magnituds SI ra-
cionalitzades 1 les seves equivalents no racionalitzades ues i uem. Per aquesta ra6
s’haadoptat aqui aquesta notacié bastant enfarfegadora per tal de distingir magni-
tuds definides per diferents equacions en els distints sistemes.

II) EL SISTEMA ues

El sistema ues es basa en equacions i magnituds no racionalitzades i es pot
descriure en funcié de quatre unitats de base i quatre dimensions independents, o
bé, com és més normal, en funcié de tres unitats de base 1 tres dimensions inde-
pendents.

Quan s’usen quatre unitats de base, es prenen cm, g i s per a longitud, massa
i temps, i el franklin! (simbol, Fr) per a la ues de cirrega, escollint el valor d’1 Fr
de manera que £™ = 1 Fr?/erg cm. Una definicié equivalent del franklin és que
dues carregues d’1 Fr, separades per la distancia d’1 cm en el buit, es repel-leixen
amb una forca d’una dina. D’aquestes quatre unitats, en deriven d’altres mitjan-
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¢ant les regles usuals de construccié d’un sistema coherent d’unitats a partir d’un
conjunt d’unitats de base.

L’altra manera, més habitual, del sistema ues es basteix sobre tres unitats de
base i tres dimensions independents tinicament. Aixo s’assoleix definint les di-
mensions de la carrega electrica com [(energia) x (longltud)]'” de manera que
1 Fr? = 1 erg cm. Llavors, desapareix el Fr com a unitat 1 la constant £, és adi-
mensional 1igual a 1, de manera que es pot ometre en totes les equacions. Aixi, per
exemple, ’equacié (4a) per a la forca entre carregues en el buit passa a ser

F=Q\Qur/r ©)

Aixo significa també que la pcrmitivitat d’un medi dielectric, £ ", és exacta-
ment la mateixa que la permitivitat relativa o constant dielectrica &, de manera
que només es necessita una d’aquestes magnituds, anomenada senzillament
permitivitat, €. Finalment, atés que £, = 1, les equacions (3) 1 (5) exigeixen que
Mo =1/ci.

En resum, la transformacié d’equacions del sistema SI de quatre magnituds
al sistema ues de tres magnituds s’aconsegueix per mitja de les substitucions
&= 1/4m, o =4n/ct, e =&, /4n, D = D™ /4 i y = 4my ™.

III) EL SISTEMA uem

El sistema uem es basa també en equacions i magnituds no racionalitzadesi es
pot descriure, d’'una manera semblant, en funcié de quatre o de tres unitats de
base.

Quan s’usen quatre unitats de base, es prenen cm, g, s 1la unitat d’intensitat
de corrent eléctric, que s’anomena uem d’intensitat de corrent. Aquesta s’escull de
manera que el seu valor compleixi 'equacié u¢™ = 1 cm g s~? (uem d’intensitat
de corrent)~2 Una definici6 equivalent de la uem d’intensitat de corrent és que la
forga entre dos fils metal-lics paral-lels separats per ladistanciad’1 cm en el buit, per
cadascun dels quals passa 1 uem d’intensitat de corrent, és de 2 dyn per cm de fil
metal-lic. En comparar-la amb la definicié de "ampere, resulta que 1 (uem d’inten-
sitat de corrent) = 10 A. D’aquestes quatre unitats, en deriven d’altres mitjangant
les regles usuals.?

1. El nom franklin, simbol Fr, per a la ues de cirrega fou suggerit per Guggenheim fa més de
seixanta anys (Nature, 148 (1941), 751). Per bé que no ha tingut una acceptacié generalitzada, aquest
nom i aquest simbol s’usen aqui per conveniéncia com una expressié compacta per a la ues de cirrega.
El nom statcoulomb s’ha emprat també per a la ues de carrega.

2. Elnom biot, de simbol Bi, sha emprat per a la «(uem d’intensitat de corrent)».
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En la descripci6 més freqiient del sistema uem només s’usen tres unitats de
base 1 tres dimensions independents. La dimensié «(mtensztat de corrent eléc-
tric)» es defineix (for¢a)'?, de manera que 1 (uem d’intensitat de corrent)? =
1 gcms~?=1dyn. Llavors, (uem d’intensitat de corrent) desapareix com a unitat,
ila constant 4™ és adimensional i igual a 1, de manera que es pot ometre en totes
les equacions. Aixi, per exemple, ’equacié (45) de la forca entre dos elements de
corrent en el buit passa a ser

F=1dl, x(I,d, x r)/r? (10)

La permeabilitat d’un medi magnetic 4 ™ és idéntica a la permeabilitat relati-
va 0 constant magnetica /L, 1 s’anomena simplement permeabilitat. Finalment, en
el sistema uem, £, = 1/c,?.

En resum, la transformacié d’equacions del sistema SI de quatre magnituds
al sistema uem de tres magnituds s’aconsegueix per mitja de les substitucions
Ho=4m, eq=1/4ncd, = 4mu,, H = H™ /41 y = 4y 00,

IV) EL SISTEMA GAUSSIA

El sistema gaussia és una barreja dels sistemes ues i uem, expressat en funcié
de tres unitats de base, tot 1 que en I’electrosttica s’usa el sistema ues 1 en I’elec-
trodinamica, el sistema uem. Es tracta, doncs, d’un sistema hibrid, la qual cosa
porta a complicacions tant en les equacions com en les unitats.

En la forma habitual del sistema gaussia, les magnituds segiients es definei-
xen com en el sistema ues: carrega Q, intensitat de corrent 7, camp electric E, des-
plagament eléctric D), potencial electric V, polaritzacié P, moment dipolar elec-
tric p, susceptibilitat electrica .7, polaritzabilitat @ i capacitat C.

Les magnituds segiients es defineixen com en el sistema uem: densitat de flux
magnetic B, flux magnetic @, potencial magneétic A, camp magnetic H ), imanta-
c16 M, susceptibilitat magnética y ™), moment dipolar magnetic m i magnetitza-
bilitat & Ni £, ni y,™), als quals s’assigna el valor 1, apareixen en les equacions
gaussianes; la permitivitat és £ ™ = g, i la permeabilitat 4 ™ = y,. Tanmateix, per
efecte de I’equacié (3), cada magnitud fisica del sistema ues difereix, en valor nu-
meéric 1 dimensions, de la corresponent magnitud uem en alguna poténcia de ¢,
Aixi doncs, la conversié de cada equacié SI de la teoria electromagnética a la for-
ma gaussiana introdueix factors ¢, necessaris per a assegurar-ne la coheréncia in-
terna.

Les transformacions de les equacions més importants entre el sistema gaus-
sia i I’SI s6n donades més endavant en la taula 7.4.
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V) LES UNITATS ATOMIQUES [8] (vegeu també la secci6 3.8, p. 101)

Les anomenades unitats atomiques son constants fonamentals (o la combi-
nacié d’aquestes constants) que apareixen en els calculs d’estructures electroni-
ques atdmiques i moleculars, 1 que, per conveniencia, es tracten com si fossin uni-
tats. Hom les pot considerar com un sistema coherent d’unitats bastit sobre les
quatre dimensions independents longitud, massa, temps i carrega electrica. (La
resta de dimensions de I’SI no apareixen en els calculs d’estructures electroni-
ques.) Tanmateix, les unitats atdmiques es defineixen d’una manera més conve-
nient si s’escull un conjunt diferent per a les quatre dimensions de base, a saber:
massa, carrega, accié (moment angular) i longitud. S’elegeix com a unitat de mas-
sa de base la massa de Pelectré en repds, m,; com a unitat de carrega de base, la
carrega elemental e; com a unitat de base d’acci6, /i = h/27 (on h és la constant de
Planck), i com a unitat de base de longitud, o, que es defineix per ao = 4neh?/m €.
En prendre aquestes quatre unitats com a unitats de base, resulta que la unitat
d’energia, anomenada hartree i representada per E, és donada per Ey, = h’/m.a’, 1
que 4ng, = €2/Ey ap. (L'Gltima relacié s’assembla a la relacié 4ne, = Fr?/erg cm en
el sistema ues de quatre magnituds.)

La unitat atomica d’energia, hartree, E,, és (aproximadament) el doble de I’e-
nergia d’ionitzacié de Iatom d’hidrogen en el seu estat fonamental 1s. La unitat
atomica de longitud 4o, el bohr, és aproximadament la distincia de maxima densitat
radial, des del nucli de I’orbital 1s de I’atom d’hidrogen. Es clar que només quatre
de les cinc unitats m,, e, h, E}, i a, sé6n independents; s’interrelacionen mitjangant

E,=h’[m.ad = é[4nea, = me'[(4neo) W’ (11)

Els factors de conversié de unitats atdmiques a I’SI figuren en la taula de la
secci6 7.2 (p. 141) i les cinc unitats atdmiques que tenen noms i simbols especials
(descrites abans) i les altres unitats atdmiques sén recollides en la taula de la secci6
3.8 (p. 102).

La importancia de les unitats atdmiques radica en el fet que els calculs ab
initio de la quimica tedrica donen necessariament els resultats en unitats atomi-
ques (és a dir, com a multiples de m,, e, h, E}, i a5). De vegades es descriuen com a
«unitats naturals» dels calculs electronics de la quimica teorica. En realitat, els re-
sultats d’aquests calculs tan sols es poden expressar en altres unitats (com les de
I’SI) emprant els millors valors coneguts al seu moment per a les constants fisiques

& I, etc., expressats en unitats SI. Aixi, per als quimics teorics, el més adient és
expressar llurs resultats en unitats atdmiques i, per al lector, si s’escau, convertir-
los a altres unitats. Aquesta és també la raé per la qual les unitats atomiques s’es-
criuen en cursiva, en comptes dels caracters en rodona emprats en general per a les
unitats: les unitats atomiques sén magnituds fisiques escollides entre les constants
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fisiques fonamentals dels calculs d’estructura electronica. No hi ha, tanmateix, au-
toritzaci6 de la CGPM per a anomenar unitats aquestes magnituds, malgrat que si-
guin tractades com a unitats i siguin anomenades unitats atomiques pels qui treba-
llen en aquest camp.

Alguns autors que usen unitats atdmiques utilitzen els simbols habituals de
les magnituds fisiques per a representar els valors numeérics de les esmentades
magnituds en la forma (magnitud fisica)/(unitat atomica), amb la qual cosa totes
les magnituds apareixen com a nombres purs. Aixi, per exemple, I'equacié de
Schrédinger per a I’atom d’hidrogen s’escriu en ISI de la manera segtient:

-([2m) V 2y —(&*/4ner)y = Ey (12)

on V, indica la derivaci6 respecte a r. Dividint per E, i tenint en compte (11), re-
sulta

—3a5’V.2y = (ao/r)y = (E/EW)y (13)

Si ara definim p = r/a, 1 E'= E/E,, de manera que p i E' siguin nombres adi-
mensionals que donen el valors numerics de 7 1 E en unitats atomiques, aleshores
(13) podem escriure

-iViy - (l/p)y =Ey (14)

on V, indica derivacié respecte a p. L’equacié (14), en la qual cada coeficient de
és adimensional, es descriu generalment «expressada en unitats atomiques», i és la
forma adoptada usualment pels quimics tedrics. Malgrat que d’aquesta manera es
perd la potencialitat de I’analisi dimensional, el simbolisme té I’avantatge de la
simplicitat. En usar aquesta forma, cal distingir les magnituds adimensionals, in-
dicades aqui per p i E', de les magnituds fisiques habituals r i E, pero molts autors
no fan distincié ni de simbol ni de nom.

Alguns autors utilitzen també el simbol «ua» (o I’abreviatura «u. a.») per a
qualsevol unitat atomica, en comptes de la combinacié adient dels simbols expli-
cits m., e, h, E}, 1ag, perd cal evitar aquesta practica. En les taules de les seccions 3.8
(p-102)17.2 (p. 141) es donen les combinacions adients de m,, e, h, Ey 1 a, per a les
unitats de diverses magnituds fisiques.

Exemples
E=-0345E,, perono - 0,345 unitats atdmiques
r=1,567 ay, perono 1,567 u.a.o 1,567 ua
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7.4. TRANFORMACIO DE LES EQUACIONS DE LA TEORIA
ELECTROMAGNETICA ENTRE L’SI, LA FORMA
NO RACIONALITZADA DE QUATRE MAGNITUDS
I LA FORMA GAUSSIANA

Noteu que les equacions ues es poden obtenir de les equacions no racionalit-
zades de quatre magnituds si fem £,™ = 1 1 ™ = 1/c%; les equacions uem es po-
den obtenir si fem p ™ = 11&," =1/c.

Relaci de I'ST Relacié no racionalitzada

; Relacié ganssiana
de quatre magnituds

forga sobre una carrega Q amb velocitat v:

F=QE+vxB) F=QE+vxB) F=Q(E+vxB/cy)
forga entre cirregues al buit:

F=Q,Q.r/4ney’ F=Q,Q,r/e™r F=Q,Q.r/¥
potencial al voltant d’una cirrega en el buit:

V=Q/4ner V=Q/e™r V=Q/r
relacié entre camp i potencial:

E=-grad V E=-grad V E=-grad V
camp degut a una distribucié de carrega en el buit:

divE=p/e, div E = 4np [e,™) div E=4np
capacitat d’un condensador de plaques paral-leles d’area A i separacié d:
C=g;e, Ald C =g/, A J4nd C=¢gAl4nd
moment dipolar electric d’una distribucié de carrega:

p=lprdv p=lprdv p=lprdV
potencial al voltant d’un dipol en el buit:

V=p- rl/iner’ V=p-riefr V=p-r/

energia d’una distribucié de carrega en un camp eléctric:
E,=QV-p-E+--- E,=QV-p-E+- E,=QV-p-E+:-:
moment dipolar eléctric induit per un camp:

p=aE+--- p=acE+--- p=aB+---

relacions entre E, D i P:
E=(D-P)/e, E = (D" - 4nP)/e,™ E=D" —4npP
E=D/ese, E=D"/gmg, E=D"/e,
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Relacio no racionalitzada

Relacic de I’ST . Relacié gaussiana
de quatre magnituds
relacions que impliquen la susceptibilitat electrica:
g=1+g. g,=1+4my ™ £.=1+4ny ™
P=r.eF P=ze(mE P=7™E

forca entre elements de corrent en el buit:

Foto Idl = (1dl, xr) Fo w " Idl % (Idl, % r) Fe Idl, < (Idi, xr)
4n r r c'sJ r

forca sobre un element de corrent en un camp:

F=IdlxB F=IdIxB F=1dl xB/c,

potencial degut a un element de corrent en el buit:

A = (uy/4m)(1dlfr) A =p ™ Idlfr A=Idlfcyr

relacié entre camp i potencial®

B=rotA B=rotA B=rotA

camp degut a un element de corrent en el buit:

B = (uo/An)(Idl x 7/r%) B =pug™Idl x r/r B=1Idlx /ey

camp degut a una densitat de corrent j en el buit:

rot B=p,j rot B = 4mu *j rot B = 4nj/c,

dipol magnétic d’un llag de corrent d’area dA:

m=7dA m=7dA m=1dA/c,

potencial al voltant d’un dipol magnétic en el buit:

A= (s Am)m x 1)) A= g mx 1y A=mxr/cy’

energia d’un dipol magnétic en un camp:

E,=-m-B E,=-m-B E,=—m-B

dipol magnetic induit per un camp:

m=¢(B m=¢(B m=¢B

relacions entre B, H 1 M:

B =uy(H+M) B = i ™(H™ + 4z M) B=H® 4+ 4xM

B=pou. H B=pd™p H™ B=p H"™

relacions que impliquen la susceptibilitat magnética:

He=1+y He=1+ 4wy He=1+ 4wy

M =y Bfu, M=y Blug™ M=y B

# En angles, el simbol rot A (‘rotacional A’) es representa també curl A. (Nota de ’ed.)
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Relacio de I'ST

Relacio no racionalitzada
de quatre magnituds

Relacio gaussiana

relacié de Curie:
Xo= Vi
= Luym?/3kT

equacions de Maxwell:
divD=p
divB=0

rot E + 9B/t = 0*
rot H-9D/dt = 0*

densitat d’energia de radiacié:

U/V=(E-D+B-H)/2

xm{nrj - me{nrl
= Lu™m?/3kT

div D" = 4mp
divB=0

rot E+ 0B/dt =0

rot H™ —9D"™f9t =0

E-D™ +B-H™

UlV=
/ 8n

velocitat de flux d’energia (vector de Poynting):

S:EXH

S=Ex H™/4n

Xml'nr] = sz[nri
= Lm?*[3kT

div D" = 4mp

divB=0

rot E+ l@ =0
¢, Ot

rot H® - Lape /3 - 0

G

E_Dlnr] +B_H[nrl

U/vs=
/ 8n

S=cExH"™/4n

# En Pedicié anglesa, rot E i rot H es representen curl E i curl H, respectivament. (Nota

del’ed.)






8. ABREVIACIONS

Les sigles (mots formats amb les lletres inicials de grups de mots significatius
que es repeteixen amb freqliencia) i les altres abreviacions que no sén simbols
s’han d’emprar amb moderacié. Llevat que estiguin ben establertes (per exemple,
UHF, IR), cal definir-les una vegada en cada article que es publiqui i, en general,
cal evitar-les en els titols i en els resums. Les abreviatures i les sigles emprades per
a magnituds fisiques s’haurien de substituir, sempre que sigui possible, pels sim-
bols recomanats de les magnituds (per exemple, E; en comptes de IP per a I’ener-
gia d’ionitzacid, vegeu la p. 37; p en comptes de dens. per a la densitat, vegeu la
p- 30). Per a altres recomanacions relatives a les abreviacions, vegeu [46].

Per tal d’ajudar els lectors, donem a continuacié una llista d’abreviacions
utilitzades sovint, sense que aixo signifiqui recomanar que s’usin d’una manera
generalitzada. En alguns casos, podem trobar sigles angleses escrites amb mi-
niscules i amb majuscules. En la llista només donem la forma d’4s més generalit-
zat. La IUPAC [47, 48] 1 Wendisch [75] han publicat llistes més completes per als
diferents metodes espectroscopics.

# Notesaledicié catalana: 1. En catala, considerem abreviacio qualsevol representacié abreujada
d’un mot o d’una expressié. Fan part d’aquesta gran classe les abreviatures, les sigles, que inclouen els
acronims, 1 els simbols, que inclouen els codis (cf. el Diccionari d’abreviacions de Josep M. Mestres i Jose-
fina Guillén, la segona edicié del qual fou publicada per Enciclopedia Catalana a Barcelona I’any 2001);
per tant, els termes anglesos abbreviation (‘abreviacid’, ‘abreviatura’) i acronim (‘sigla’, ‘acronim’) no es
corresponen exactament amb els conceptes catalans dels termes grificament més semblants, 1 per aixo
hem optat per intitular aquest capitol tinicament amb la denominacié catalana més genérica. 2. D’altra
banda, un criteri general que s’ha de seguir a I'hora de decidir quin vocabulari o quina simbologia es vol
emprar en un text cientific, en qualsevol idioma, és mantenir tant com sigui possible la uniformitat inter-
nacional. Aixo fa que s’hagi de recomanar de mantenir les formesangleses de les sigles i les altres abrevia-
cions que sén d’us generalitzat per tota la comunitat cientifica. Hi ha casos, perd, en qué existeix una tra-
dicié antiga d’emprar una forma catalanitzada de lasigla, com és el casde CLOA (en comptes de LCAO);
del’abreviatura,comésel casdec. ¢ (encomptesde d. c.), odel simbol, com és el cas de ues (en comptes de
esu). Deixem al bon criteri dels autors decidir quina forma han d’utilitzar en un text determinat.
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ac
A/D
AA
AAS
ACM
ACT
ADC
AES
AIUPS

AM
amu
AO
APS

ARAES

AS
ATR

au
AU

bee
BET
BIS

BM
bp
Bru

ca

cc
CARS

CAS
CAS-SCF

CAT
CCA
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Vegen ca

analogic a digital (analog-to-digital)

absorci6 atdmica (atomic absorption)

espectroscopia d’absorcié atdomica (atomic absorption spectroscopy)

model de canal adiabatic (adiabatic channel model)

teoria del complex activat (activated complex theory)

convertidor d’analogic a digital (analog-to-digital converter)

espectroscopia d’electrons Auger (Auger electron spectroscopy)

espectroscopia fotoelectronica ultraviolada d’angle integrat (angle-
integrated ultraviolet photoelectron spectroscopy amplitude mo-
dulated)

amplitud modulada (amplitude modulated)

Vegen uma

orbital atomic (atomic orbital)

espectroscopia de potencial d’aparicié (appearance potential spec-
troscopy)

espectroscopia d’electrons [d’]JAuger resolts angularment (angle-
resolved Auger electron spectroscopy)

espectroscopia [d’]Auger (Auger spectroscopy)

reflexié [interna] total atenuada (attenunated total [internal] reflec-
tion)

Vegen ua

Vegen UA

cubic centrat al cos (body centred cubic)

Brunauer-Emmett-Teller (Brunauer-Emmett-Teller)

espectroscOpia isocromatica bremsstrahlung [‘de frenada’] (brems-
strahlung isochromat spectroscopy)

magnet6 de Bohr (Bohr magneton); simbol, ug; cf. la p. 146

Vegeu pe

unitat térmica britanica (British thermal unit); cf. 1a p. 142

corrent altern (alternating current)

corrent continu (direct current)

dispersié Raman anti-Stokes coherent (coberent anti-Stokes Raman
scattering)

espai actiu complet (complete active space)

espal actiu complet - camp autoconsistent (complete active space -
self consistent field)

mitjana calculada de transitoris (computer average of transients)

aproximacié del cluster acoblat (coupled cluster approximation)
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ccp

CD
CEELS
CELS
CEPA

cgs
CI

CIDEP
CIDNP
CIMS
CLOA
CNDO

CSRS

DLVO

DME
DRIFTS

DSC
DTA
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empaquetament clibic compacte (cubic close packed)

dicroisme circular (czrcular dichroism)

espectroscopia de perdua d’energia electronica caracteristica (char-
acteristic electron energy loss spectroscopy)

espectroscopia de perdua d’energia caracteristica (characteristic
energy loss spectroscopy)

aproximacié del parell d’electrons acoblats (coupled electron pair
approximation)

centimetre-gram-segon (centimetre-gram-second)

1) ionitzacié quimica (chemical ionization)

2) interacci6 configuracional (configuration interaction)

polaritzacié electronica dinimica induida quimicament (chemically
induced dynamic electron polarization)

polaritzacié nuclear dinamica induida quimicament (chemically in-
duced dynamic nuclear polarization)

espectroscopia de masses per ionitzacié quimica (chemical ioniza-
tion mass spectroscopy)

combinaci6 lineal d’orbitals atdomics (linear combination of atomic
orbitals)

omissié completa de solapament diferencial (complete neglect of
differential overlap)

dispersié Raman Stokes coherent (coberent Stokes Raman scatter-
ing)

transferéncia de carrega (charge transfer)

deposicié de vapor quimic (chemical vapour deposition)

ona continua (continuous wave)

digital a analogic (digital-to-analog)

Vegen cc

diametre exterior (outside diameter)

didmetre intern (inner diameter)

espectroscopia de potencial de desaparicié (disappearance potential
spectroscopy)

Derjaguin-Landau-Verwey-Overbeck (Derjaguin-Landau-Verwey-
Owerbeck)

electrode de gota de mercuri (dropping mercury electrode)

espectroscopia infraroja de reflectancia difusa amb transformada de
Fourier (diffuse reflectance infrared Fourier transform spectroscopy)

calorimetre diferencial de rastreig (differential scanning calorimeter)

analisi térmica diferencial (differential thermal analysis)



162

k1
E2
EC
ECD
ED
EDA

EELS

EI

EIS

EL
ELDOR
ELEED
emf

emu
ENDOR
EPR
ESCA
ESR

esu
ETS

eu
EV
EXAFS

EXAPS

FAB(MS)

fec

FD
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eliminacié unimolecular (elimination unimolecular)

eliminacié bimolecular (elimination bimolecular)

captura d’electrons (electron capture)

detector de captura d’electrons (electron capture detector)

difracci6 d’electrons (electron diffraction)

[complex] donador-acceptor d’electrons (electron donor-acceptor
[complex])

espectroscopia de pérdua d’energia electronica (electron energy loss
spectroscopy)

1onitzaci6 per impacte d’electrons (electron impact ionization)

espectroscopia d’impacte d’electrons (electron impact spectroscopy)

electroluminescencia (electroluminescence)

ressonancia doble electré-clectré (electron-electron double reso-
nance)

difraccié elastica d’electrons de baixa energia (elastic low energy
electron diffraction)

Vegeu FEM

Vegeu uem

ressonancia doble electré-nucli (electron-nuclear double reso-
nance)

ressonancia paramagnetica electronica (electron paramegnetic reso-
nance)

espectroscopia electronica per a aplicacions quimiques [o per a ana-
lis1 quimica] (electron spectroscopy for chemical applications [or
analysis]); vegeu també XPS

ressonancia d’espin electronic (electron spin resonance)

Vegen ues

espectroscopia de transmissié electronica / espectroscopia electrd-
nica d’efecte tinel (electron transmission spectroscopy, electron
tunnelling spectroscopy)

Vegen ue

enllag de valéncia (valence bond)

estructura fina d’absorcié de raigs X estesa (extended X-ray absorp-
tion fine structure)

espectroscopia de potencial d’aparicié de raigs X excitats per elec-
trons (electron excited X-ray appearance potential spectroscopy)

[espectroscopia de masses per] bombardeig amb atoms rapids (fast
atom bombardment [mass spectroscopy])

cubic centrat a les cares (face centred cubic)

desorcié de camp (field desorption)
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FEESP

FEM

FES
FFT
FI

FID

FIM
FIMS
FIR
FM
FPD
FSR

FT
FTD
FTIR
FWHM

GC
GLC
GM
GTO
GVB

hep
HEED

HEELS

HF
hfs

HMDE
HMO

HOMO
HPLC

ABREVIACIONS 163

[espectroscopia de] polaritzacié d’espin d’electrons emesos per efecte
de camp (field-emitted electron spin-polarization [spectroscopy])

1) forca electromotriu (electromotive force)

2) microscopia [electronica) d’emissié de camp (field emission [elec-
tron] microscopy)

espectroscopia d’emissié de camp (field emission spectroscopy)

transformada de Fourier rapida (fast Fourier transform)

ionitzacié de camp (field ionization)

1) detector de ionitzacié de flama (flame ionization detector)

2) decaiment d’induccié lliure (free induction decay)

microscopia camp-io (field-ion microscopy)

espectroscopia de masses camp-10 (field-ion mass spectroscopy)

infraroig llunya (far- infrared)

frequiencia modulada (frequency modulated)

detector fotometric de flama (flame photometric detector)

interval espectral lliure; (free spectral range); cf. la p. 51

transformada de Fourier (Fourier transform)

detector termoidnic de flama (flame thermionic detector)

infraroig amb transformada de Fourier (Fourier transform infrared)

amplaria total a la meitat del maxim (full width at half maximum)

cromatografia de gasos (gas chromatography)
cromatografia gas-liquid (gas-liguid chromatography)
Geiger-Muiller (Geiger-Miiller)

orbital [de] tipus gaussia (Gaussian-type orbital); cf. la p. 36
enllag de valéncia generalitzat (generalized valence bond)

empaquetament hexagonal compacte (hexagonal close packed)

difraccié electronica d’alta energia (bigh energy electron diffrac-
tion)

espectroscopia de pérdua d’energia d’electrons d’alta energia (high
energy electron energy loss spectroscopy)

Hartree-Fock (Hartree-Fock); cf. la p. 34

estructura hiperfina [desdoblament hiperfi]) (byperfine structure
[byperfine splitting])

electrode de gota penjant de mercuri (hanging mercury drop elec-
trode)

orbital molecular de Hiickel (Hiickel molecular orbital); cf.la p. 33

orbital molecular ocupat més alt (highest occupied molecular orbital)

cromatografia liquida d’alta eficacia (high-performance liguid chro-
matography)
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HREELS
HTS
HWP
I/O

1G

ICR

id

IEP
IEPA
IETS
ILEED
INDO
INDOR
INS

IP
IPES
IPTS
IR

IS

ISS
LASER
LC
LCAO
L-CCA
LCMO

LED
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espectroscopia d’alta resolucié de pérdua d’energia electronica
(high-resolution electron energy-loss spectroscopy)

espectroscopia de transformada de Hadamard (Hadamard trans-
form spectroscopy)

potencial de semiona (half-wave potential)

entrada-sortida (input-output)

circuit mtegrat (integrated-circuit)

ressonancia ciclotronica de ions (ion cyclotron resonance)

Vegen di

punt isoelectric (isoelectric point)

aproximaci6 de parells d’electrons independents (independent elec-
tron pair approximation)

espectroscopia d’efecte tinel d’electrons inelastics (inelastic elec-
tron tunnelling spectroscopy)

difracci6 inelastica d’electrons de baixa energia (inelastic low energy
electron diffraction)

omissié incompleta de superposicié diferencial (incomplete neglect
of differential overlap)

ressonancia doble internuclear (internuclear double resonance)

dispersi6 inelastica de neutrons (inelastic neutron scattering)

potencial d’ionitzacié (tonization potential ); simbol: E;; cf. la p. 37

espectroscopia fotoelectronica inversa (inverse photoelectron spec-
troscopy)

escala practica internacional de temperatures (international practi-
cal temperature scale)

infraroig (infrared)

espectroscopia d’ionitzacié (ionization spectroscopy)

espectroscopia de dispersi6 d’ions (ion scattering spectroscopy)

lligand (ligand)

amplificacié de llum per emissié estimulada de radiacié (light am-
plification by stimulating emission of radiation)

cromatografia de liquids (liguid chromatography)

Vegeu CLOA

aproximaci6 lineal de clister acoblat (linear couplet-cluster approxi-
mation)

combinacié lineal d’orbitals moleculars (linear combination of mo-
lecular orbitals)

diode emissor de llum (light-emitting diode)



§8

LEED
LEELS

LEES
LIDAR
LIF
LIS
LMR
LUMO

MAR
MAS
MASER

MBE
MBGF
MBPT
MC
MCA
MCD
MCSCF

MD
MINDO

MIR
MKSA
MM

MO
MOCVD

MOMBE
MORD
MOS

mp
MPI
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difraccié d’electrons de baixa energia (low-energy electron diffrac-
tion)

espectroscopia de perdua d’electrons de baixa energia (low energy
electron loss spectroscopy)

dispersié d’electrons de baixa energia (low-energy electron scattering)

deteccié 1 mesurament de llum (light detection and ranging)

fluorescencia induida per laser (laser induced fluorescence)

separacio isotopica per laser (laser isotope separation)

ressonancia magnetica laser (laser magnetic resonance)

orbital molecular desocupat més baix (lowest unoccupied molecular
orbital)

16 metal-lic central (central metal)

rotacié d’ angle magic (magic-angle rotation)

gir d’angle magic {magzc~angie spmmng)

amplificacié de microones per emissié estimulada de radiacié (mi-
crowave amplification by stimulated emission of radiation)

epitaxia de feix molecular (molecular beam epitaxy)

funcié de Green multicos (many body Green’s function)

teoria de pertorbacions multicds (many body perturbation theory)

Monte Carlo (Monte Carlo)

analitzador multicanal (multichanel analyser)

dicroisme circular magnetic (magnetic circular dichroism)

camp autoconsistent multiconfiguracional (multiconfiguration self-
consistent field)

dinamica molecular (molecular dynamics)

omissié incompleta modificada de superposicié diferencial (modi-
fied incomplete neglect of differential overlap)

infraroig intermedi (mid-infrared)

metre-kilogram-segon-ampere (metre-kilogram-second-ampere)

mecanica molecular (molecular mechanics)

Vegen OM

deposicié quimica de vapor d’organometal-lics (metal organic che-
mical vapour deposition)

epitaxia de feix molecular d’organometal-lics (metal organic molec-
ular beam epitaxy)

dispersi6 rotatoria Optica magneética (magnetic optical rotatory dis-
persion)

metall-oxid-semiconductor (metal oxide semiconductor)

Vegeu pt

ionitzacié multifotdnica (multiphoton ionization)
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MPPT
MP-SCF

MRD
MRI

MS
MW

NCE
NEXAFS

NIR
NMR
NOE
NQR
NTP

od
ODMR

OM
ORD

pe
pf
pm
PAS
PC
PD
PED

PES
PIES

PIPECO

PIS

ppb
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teoria de pertorbacions de Moller-Plesset (Mdller-Plesset perturba-
tion theory)

camp autoconsistent de Moéller-Plesset (Moller-Plesset self-consis-
tent field)

dispersié rotatoria magnetica (magnetic rotatory dispersion)

representacié d’imatges de ressonancia magnetica (magnetic reso-
nance imaging)

espectroscopia de masses (mass spectroscopy)

1) microones (microwave)

2) Vegeu p. m.

electrode de calomelans normal (normal calomel electrode)

estructura fina d’absorcié de raigs X prop del limit (zear edge X-ray
absorption fine structure)

infraroig proper (near-infrared)

Vegeu RMN

efecte Overhauser nuclear (nuclear Overbauser effect)

ressonancia quadrupolar nuclear (nuclear quadrupole resonance)

pressi6 i temperatura normals (normal temperature and pressure)

Vegen de

ressonancia magnetica detectada oOpticament (optically detected
magnetic resonance)

orbital molecular (molecular orbital)

dispersi6 rotatoria optica (optical rotatory dispersion)

punt d’ebullicié (boliling point)

punt de fusié (melting point)

pes molecular (molecular weight); simbol M,; cf. la p. 62

espectroscopia fotoacustica (photoacoustic spectroscopy)

cromatografia en paper (paper chromatography)

Vegen PED

difraccié fotoelectronica (photoelectron diffraction)

espectroscopia fotoelectronica (photoelectron spectroscopy)

espectroscopia electronica d’ionitzacié de Penning (Penning ioni-
zation electron spectroscopy); vegeu també PIS

espectroscopia de coincidencia fotoié-fotoelectré (photoion-photo-
electron coincidence [spectroscopy])

espectroscopia [electronica] d’ionitzacié de Penning (Penning ioni-
zation [electron] spectroscopy)

part per mil milions (part per billion)
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pphm
ppm
PPP
PS

pzc

QMS
RADAR

RAIRS
RBS

RD
RDE
RDF
REM
REMPI

RF
RHEED

RHF
RKR
RMN
rms
RRK
RRKM

RRS

RS
RSPT

Sul

Sn2
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part per cent milions (part per hundred million)
part per milié (part per million)
Pariser-Parr-Pople (Pariser-Parr-Pople)

Vegeu PES

punt de carrega zero (point of zero charge)

espectrometre de masses quadrupolar (guadrupole mass spectrometer)

deteccid 1 localitzacié per [ones de] radio (radiowave detection and
ranging)

espectroscopia infraroja de reflexié/absorcié (reflection/absorption
infrared spectroscopy)

retrodispersié [d’ions] de Rutherford (Rutherford [ion] back scatter-
ing)

dispersié rotatoria (rotatory dispersion)

electrode rotatori de disc (rotating disc electrode)

tuncié de distribucié radial (radial distribution function)

microscopia electronica de reflexié (reflection electron microscopy)

1onitzacié multifotdnica exaltada per ressonancia (resonance enban-
ced multiphoton ionization)

radiofreqiiencia (radio frequency)

difraccié d’electrons d’alta energia reflectits (reflection high-energy
electron diffraction)

Hartree-Fock restringit (restricted Hartree-Fock)

[potencial de] Rydberg-Klein-Rees (Rydberg-Klein-Rees [potential])

ressonancia magnetica nuclear (nuclear magnetic resonance)

mitjana quadratica (root mean square)

[teoria de] Rice-Ramsperger-Kassel (Rice-Ramsperger-Kassel [teory])

[teoria de] Rice-Ramsperger-Kassel-Marcus (Rice-Ramsperger-Kas-
sel-Marcus [teory])

espectroscopia Raman de ressonancia (resonance Raman spectros-
copy)

espectroscopia Raman (Raman spectroscopy)

teoria de pertorbacions de Rayleigh-Schrodinger (Rayleigh-Schro-
dinger perturbation theory)

singlet (singlet)

substituci6 electrofila (substitution elecrophilic)

substitucié nucleofila unimolecular (substitution nucleophilic uni-
molecular)

substitucié nucleofila bimolecular (substitution nucleophilic bimo-
lecular)
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Sni

SCE
SCF
SDCI

SEFT
SEM

SEP
SERS

SESCA
SEXAFS

SF
SHE
SI
SIMS

SOR
SRS
STEM

STM

STO
STD

fli
TG
TCD
TCF
TDMS

TDS
TEM

TG
TGA
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substitucié nucleofila intramolecular (substitution nucleophilic in-
tramolecular)

electrode de calomelans saturat (saturated calomel electrode)

camp autoconsistent (self-consistent field); cf. 1a p. 34

interaccié de configuracié simple i doblement excitada (singly and
doubly excited conﬁgumtzon interaction)

transformada de Fourier espin-eco (spin-echo Fourier transform)

microscopia electronica de rastreig [per reflexié] (scanning [reflec-
tion] electron microscopy) ;

bombeig per emissié estimulada (stimulated emission pumping)

espectroscopia Raman intensificada en la superficie (surface-en-
hanced Raman spectroscopy)

espectroscopia electronica de rastreig per a aplicacions quimiques
(scanning electron spectroscopy for chemical applications)

estructura fina d’absorcié de raigs X estesa de superficie (surface ex-
tended X-ray absorption fine structure)

fissi6 espontania (spontaneous fission)

electrode d’hidrogen estindard (standard hydrogen electrode)

sistema internacional d’unitats (le systeme international d’unités)

espectroscopia de masses d’ions secundaris (secondary ion mass
spectroscopy)

radiacié de sincrotré orbital (synchrotron orbital radiation)

font de radiacié sincrotronica (synchrotron radiation source)

microscopia [electronica] de transmissi6 de rastreig (scanning trans-
mission [electron] microscopy)

microscopia [electronica] d’efecte tinel de rastreig (scanning tunnel-
ling [electron] microscopy)

orbital tipus Slater / orbital de Slater (Slater-type orbital); cf. 1a p. 36

pressié i temperatura estandards (standard temperature and pressure)

triplet (triplet)

cel-la de conductivitat térmica (thermal conductivity cell)

detector de conductivitat térmica (thermal conductivity detector)

funcié de correlacié de temps (tzme correlation function)

espectroscopia de masses quadrupolar en tandem (tandem quadru-
pole mass spectroscopy)

espectroscopla de desorcid termica (thermal desorption spectroscopy)

microscopia electronica de transmissié (transmission electron mi-
croscopy)

termogravimetria (thermogravimetry)

analisi termogravimetrica (thermogravimetric analysis)
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tle
TOF
TPD

TR?
TSTE

ua
UA
ue
uem
ues
UHF

UHV
uma

UPES
UPS
uv

VB
VCD
VEELS
VHF
VIS
VLSI

VPC
VSEPR

XANES

XAPS
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cromatografia de capa prima (thin layer chromatography)

analisi per temps de vol (time-of-flight [analysis])

desorcié amb programacié de temperatura (temperature program-
med desorption)

dispersié Raman per ressonancia amb resolucié temporal (time-re-
solved resonance Raman scattering)

teoria de I'estat de transicid (transition state theory)

unitat atomica (atomic unit); cf. la seccié 7.3, p. 153

unitat astronomica (astronomical unit); cf. la p. 141

unitat d’entropia (entropy unit); cf. la p. 143

unitat electromagnetica (electromagnetic unit); cf. laseccié 7.3, p. 151

unitat electrostatica (electrostatic unit); cf. la seccié 7.3, p.148

1) freqiiencia ultraalta (ultra high frequency)

2) Hartree-Fock no restringit (unrestricted Hartree-Fock)

buit ultraalt (#ltra high vacuum)

unitat de massa atdomica (atomic mass unit); simbol, u; cf. la p. 101

espectroscopia fotoelectronica ultraviolada (#ltraviolet photoelec-
tron spectroscopy)

espectroscopia fotoelectronica ultraviolada (#ltraviolet photoelec-
tron spectroscopy)

ultraviolat (#ltraviolet)

Vegeu EV

dicroisme circular vibracional (vibrational circular dichroism)

espectroscopia de perdua d’energia electronica vibracional (vibra-
tional electron energy-loss spectroscopy)

freqiiencia molt alta (very high frequency)

visible (visible)

integracié a escala molt gran (very large scale integration)

cromatografia en fase vapor (vapour-phase chromatography)

repulsié de parell d’electrons de la capa de valencia (valence shell
electron pair repulsion)

ultraviolat en el buit (vacuum ultraviolet)

halogen (halogen)

[espectroscopia d’]estructura d’absorcié de raigs X prop del limit
(X-ray absorption near-edge structure [spectroscopy])

espectroscopia de potencial d’aparicié de raigs X (X-ray appearance
potential spectroscopy)
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XPD
XPES

XPS
XRD
Y-AG

ZPE
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difraccié fotoelectronica de raigs X (X-ray photoelectron diffraction)
espectroscopia fotoelectronica de raigs X (X-ray photoelectron

spectroscopy)
espectroscopia fotoelectronica de raigs X (X-ray photoelectron

spectroscopy)
difraccié de raigs X (X-ray diffraction)

granat d’itri i alumini / itrogranat (yttrium aluminium garnet)

energia de punt zero (zero point energy)
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INDEX DE SIMBOLS

Aquest index recull els simbols de les magnituds fisiques, de les unitats, d’al-
guns operadors matematics, d’estats d’agregacid, de processos i de particules. Els
simbols dels elements quimics sén recollits en la secci6 6.2 (p. 119). Enaquest index
es prescindeix en general dels subindexs qualificatius i d’altres tipus; per exemple,
els simbols E, d’energia potencial i E,. d’afinitat electronica s6n recollits ambdés
simplement sota I’entrada E de energia. Les lletres de ’alfabet llati precedeixen les
de Palfabet grec i les mintscules precedeixen les majuscules, que es disposen en
blocs separats; les negretes precedeixen les cursives; aquestes, les rodones, i els
simbols d’una sola lletra precedeixen els de diverses lletres, per aquest ordre.

=1

acceleracié (acceleration) 28

vector fonamental de translacié del reticle ( fundamental translation vec-
tor for the crystal lattice) 57

vector del reticle reciproc (reciprocal lattice vector) 57

activitat (activity) 38, 83

area superficial especifica (specific surface area) 90

coeficient d’absorcié (absorption coefficient) 51

coeficient de Van der Waals (van der Waals coefficient) 72

constant d’acoblament hiperfi (hyperfine coupling constant) 42

difusivitat termica (thermal diffusivity) 92

longitud de la cel'la unitat (unit cell length) 57

radi de Bohr (Bobr radius) 28,102,114, 141

adsorbit -ida (adsorbed) 71

any (year), unitat de temps 141

area (area), unitat de superficie 141

atto- (atto-), prefix SI 99
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adsorbit -ida (adsorbed) 71,76

solid amorf (amorphous solid) 71

unitat amagat (amagat unit) 144

solucié aquosa (aqueous solution) 71

atomitzaci6 (atomization) 76

atmosfera (atmosphere), unitat de pressié 85, 113, 142

potencial del vector magneétic (magnetic vector potential) 32

absorbancia (absorbance) 51

activitat [radioactiva] (/radioactive] activity) 97

afinitat de reacci6 (affinity of reaction) 73

area (area) 28

constant d’acoblament espin-orbita (spin-orbit coupling constant) 40

constant d’acoblament hiperfi (hyperfine coupling constant) 42

constant de Van der Waals-Hamaker (van der Waals-Hamaker cons-
tant) 90

constant rotacional (rotational constant) 40

energia de Helmholtz (Helmboltz energy) 72

factor preexponecial / factor de freqiiencia (pre-exponential factor / fre-
quency factor) 81

intensitat d’absorcié (absorption intensity) 54

nombre de nucleons / nombre massic (nucleon number / mass number)
37

probabilitat de transici6é d’Einstein (Einstein transition probability) 50

coeficient de Hall (Hall coefficient) 58

massa atomica relativa / pes atdmic (relative atomic mass / atomic
weight) 62,119

nombre d’Alfvén (Alfvén number) 93

ampere (ampere), unitat SI 95, 144

angstrom (dngstrom), unitat de longitud 43, 101, 141

U, UA unitat astronomica (astronomical unit), unitat de longitud 141

vector de Burgers (Burgers vector) 58

vector fonamental de translacié del reticle (fundamental translation vec-
tor for the crystal lattice) 57

vector del reticle reciproc (reciprocal lattice vector) 57

amplaria (breadth) 28

coeficient de Van der Waals (van der Waals coefficient) 72

longitud de la cel-la unitat (unit cell length) 57

molalitat (molality) 64

parametre d’impacte (impact parameter) 81
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raé de mobilitat (mobility ratio) 59

barn (barn), unitat de superficie 101, 141
bohr (bohr), unitat de longitud 141

bar (bar), unitat de pressié6 63, 101, 143

densitat de flux magnetic / induccié magnética (magnetic flux density /
magnetic induction) 31

absorbancia [neperiana] (/napierian] absorbance) 53

constant de Van der Waals retardada (retarded van der Waals constant)
90

constant rotacional (rotational constant) 40

factor de Debye-Waller (Debye-Waller factor) 58

probabilitat de transicié d’Einstein (Einstein transition probability) 50

segon coeficient del virial (second virial coefficient) 74

susceptancia (susceptance) 31

bel (bel), unitat de nivell de poténcia 104

biot (biot), unitat d’intensitat de corrent electric 144

becquerel (becguerel), unitat SI 97, 144

unitat térmica britanica (British thermal unit), unitat d’energia 142

vector fonamental de translacié del reticle (fundamental translation vec-
tor for the crystal lattice) 57

velocitat (velocity) 28, 61

vector del reticle reciproc (reciprocal lattice vector) 57

concentracié en quantitat [de substancia] (amount [of substance] concen-
tration) 63

longitud de la cel-la unitat (#nit cell length) 57

rapidesa (speed) 28,98

primera constant de radiaci6 (first radiation constant) 51,114

segona constant de radiaci6 (second radiation constant) 51,114

velocitat de la llum en el buit (speed of light in vacuum) 50, 113

centi- (centi-), prefix SI 99

reacci6 de combustié (combustion reaction) 76

caloria (calorie), unitat d’energia 142

candela (candela), unitat SI 96

fase condensada (condensed phase) 70

cristall liquid (liguid crystal) 70

cristal-li -ina (crystalline) 70

capacitat (capacitance) 31
capacitat calorifica (beat capacity) 71
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concentracié en nombre (number concentration) 59, 63
constant rotacional (rotational constant) 40

tercer coeficient del virial (third virial coefficient) 72
operador de rotaci6 n-ari (n-fold rotation operator) 46
nombre de Cowling (Cowling number) 93

coulomb (coulomb), unitat SI 97, 144

grau Celsius (degree Celsius), unitat SI 97

curie (curie), unitat de radioactivitat 144

clausius (clausius), unitat d’entropia 143

]

OOOOO0

S

—_—

constant de distorsié centrifuga (centrifugal distortion constant) 40
degeneraci6 (degeneracy) 41,61

densitat relativa (relative density) 29

diametre de col-lisi6 (collision diameter) 81

diametre, distancia, gruix (diameter, distance, thickness) 28
espaiat reticular (lattice plane spacing) 58

deci- (deci-), prefix ST 99

deuteré (deuteron) 65,118

dia (day), unitat de temps 100, 142

da deca- (deca-), prefix SI 99

dil dilucié (dilution) 75

dpl desplagament (displacement) 76

dyn  dina (dyne), unitat de forca 142

Lo N AN

desplagament electric (electric displacement) 31
coeficient de difusié (diffusion coefficient) 59,92
constant de distorsi6 centrifuga (centrifugal distortion constant) 40
energia de dissociacié (dissociation energy) 37
factor de Debye-Waller (Debye-Waller factor) 58
ae  constant d’acoblament [dipolar] directe (direct [dipolar] coupling cons-
tant) 41
debye (debye), unitat de moment dipolar electric 42, 145
a dalton (dalton), unitat de massa 42, 63, 101, 142

DO LDLOUObDUU

vector unitari (unit vector) 110
carrega elemental / carrega del proté (elementary charge / proton charge)
37,:83,102,.115,.153
e deformaci6 lineal / elongacié relativa (linear strain / relative elongation)
29
e étendue (étendue) 51
base dels logaritmes neperians (base of natural logarithms) 109, 114

LT
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electré (electron) 65,117

unitat d’entropia (entropy unit) 143

erg (erg), unitat d’energia 142

electré-volt (electronvolt), unitat d’energia 101, 142

intensitat de camp electric (electric field strength) 31

diferencia de potencial electric (electric potential difference) 85

energia (energy) 29, 32-37,59,81

étendue (étendue) 51

forca electromotriu (electromotive force) 31, 84-85

forga termoeléctrica (thermoelectric force) 58

irradiancia (irradiance) 50

modul d’elasticitat (modulus of elasticity) 29

operador de simetria d’identitat (identity symmetry operator) 45,46

operador de simetria d’inversié fixa a Pespai (space-fixed inversion
symmetry operator) 45

energia de Hartree (Hartree energy) 37,102,114,137, 142, 154

nombre d’Euler (Euler number) 93

exa- (exa-), prefix SI 99

magnitud d’excés (excess quantity) 76

coeficient d’activitat (activity coefficient) 73

constant de forga vibracional (vibrational force constant) 41

factor de dispersié atomica (atomic scattering factor) 58

factor de friccié ( friction factor) 30

finor (finesse) 51

freqiencia (frequency) 28

fugacitat (fugacity) 75

funcié de distribucié d’un component de la velocitat (velocity distribu-
tion function) 61

femto- (femto-), prefix SI 99

fermi (fermi), unitat de longitud 141

reacci6 de formacié (formation reaction) 76

fase fluida (fluid) 70

fermi (fermi), unitat de longitud 141

peu (foot), unitat de longitud 141

fusié (fusion / melting) 75

forca (force) 29
moment angular total (total angular momentum) 44
operador de Fock (Fock operator) 35-36
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constant de Faraday (Faraday constant) 83,113

constant de forga vibracional (vibrational force constant) 41
factor d’estructura (structure factor) 58

fluencia (fluence) 50

terme rotacional (rotational term) 40

funcié de distribucié de la velocitat (speed distribution function) 61
nombre de Fourier (Fourier number) 93

nombre de Froude (Froude number) 93

farad (farad), unitat SI 97

grau Fahrenheit (degree Fahrenbeit), unitat de temperatura 147
franklin (franklin), unitat de carrega electrica  150-151

acceleraci6 de la gravetat / acceleracié de caiguda lliure (acceleration due
to gravity / acceleration of free fall) 29, 114, 142

constant d’anharmonicitat vibracional (vibrational anharmonicity cons-
tant) 40

degeneraci6 (degeneracy) 41-42,61

densitat [espectral] de modes de vibracié (/spectral] density of vibratio-
nal modes) 58

factor g(g-factor) 38,42, 114

gas (gas) 70

gram (gram), unitat de massa 141

gal6 (gallon), unitat de volum 141

gra (grain), unitat de massa 142

grau (grade), unitat d’angle pla 144

vector del reticle reciproc (reciprocal lattice vector) 57

conductancia eléctrica (electric conductance) 97

conductancia termica (thermal conductance) 92

constant gravitacional (gravitational constant) 29, 114

energia de Gibbs (Gibbs energy) 72-73, 81

modul de cisallament (shear modulus) 30

pes (weight) 29

seccié eficag d’absorcié integrada (integrated absorption cross section)
51

terme vibracional (vibrational term) 40

nombre de Grashof (Grashof number) 93

gauss (gauss), unitat de densitat de flux magneétic 146

giga- (giga-), prefix SI 99

gal / galileu (gal / galileo), unitat d’acceleracié 142

gray (gray), unitat SI 97, 144
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altura (beight) 28

coeficient de transferéncia de calor (coefficient of heat transfer) 92-93
constant de Planck (h = h/r) (Planck constant (h = h/n)) 37,50,102,113
gruix d’una pel-licula (film thickness) 90

index de Miller (Miller index) 60

hecto- (becto-), prefix ST 99

helié (belion) 65,118

hora (hour), unitat de temps 100, 142

hectarea (hectare), unitat de superficie 141

cavall de vapor (horse power), unitat de potencia 143

intensitat de camp magnetic (magnetic field strength) 31
entalpia (enthalpy) 71,81

fluencia (fluence) 50

funcié de Hamilton (Hamilton function) 29

nombre de Hartmann (Hartmann number) 93

henry (henry), unitat SI 97

hertz (bertz), unitat ST 23, 97

vector unitari (#nit vector) 110

corrent electric (electric current) 31

operador de simetria d’inversié (inversion symmetry operator) 46
arrel quadrada de menys u (square root of minus one) 110

ideal (ideal) 76

immersio (immersion) 76

polzada (inch), unitat de longitud 141

moment angular d’espin nuclear (nuclear spin angular momentum) 44
corrent electric (electric current) 21,31, 84

forca ionica (fonic strength) 74, 83

intensitat radiant (radiant intensity) 52

intensitat lluminosa (luminous intensity) 52

moment d’inércia (moment of inertia) 29,40

secci6 eficac diferencial (differential cross section) 81

densitat de corrent [electric] ([electric] current density) 31,33, 84
moment angular (angular momentum) 44
vector unitari (u#nit vector) 110

densitat de corrent electric (electric current density) 31
moment angular / accié (angular momentum / action) 44, 143
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operador coulombia (conlomb operator) 35

flux (flux) 92

funcié de Massieu (Massien function) 72

integral coulombiana (coulomb integral) 35

moment d’inércia (moment of inertia) 29

constant d’acoblament espin-espin [indirecte] (/indirect] spin-spin cou-
pling constant) 41

joule (joule), unitat ST 97, 142

vector d’ona (wave vector) 59

vector unitari (#nit vector) 110

coeficient de transferéncia de calor (coefficient of heat transfer) 92

conductivitat termica (thermal conductivity) 92

constant de Boltzmann (Boltzmann constant) 61, 80, 113

constant de velocitat (rate constant) 80

index d’absorcié (absorption index) 51

index de Miller (Miller index) 60

nombre quantic del component de moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

coeficient de transferéncia de materia / constant de velocitat de difusié
(mass transfer coefficient / diffusion rate constant) 84

constant de la llei de Henry (Henry’s law constant) 73

constant de for¢a vibracional (vibrational force constant) 41

kilo- (kilo-), prefix ST 99

kilogram (kilogram), unitat SI 97, 141

kilogram-forca (kilogram-force), unitat de forca 142

operador de bescanvi (exchange operator) 35

coeficient d’absorcié (absorption coefficient) 51

coeficient de transferéncia de calor (coefficient of heat transfer) 92

constant d’acoblament espin-espin reduit (reduced spin-spin coupling
constant) 41

constant d’equilibri (equilibrium constant) 73

constant de cel'la de conductivitat (conductivity cell constant) 85

energia cinetica (kinetic energy) 29

integral de bescanvi (exchange integral) 35

modul de compressié / modul ctbic (compression modulus / bulk modu-
lus) 30

nombre quantic del component de moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

nombre de Knudsen (Knudsen number) 93
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kelvin (kelvin), unitat ST 97, 143

moment angular d’un orbital electronic (electron orbital angular mo-
mentum) 44

index de Miller (Miller index) 60

longitud (length) 21,28

nombre quantic vibracional (vibrational quantum number) 40

liquid (liguid) 70

litre (/itre), unitat de volum 101, 141

any llum (light year), unitat de longitud 141

lliura (pound), unitat de massa 142

lumen (lumen), unitat ST 97

lux (lux), unitat ST 97

moment angular / acci6 (angular momentum / action) 29,44, 143
coeficient de Lorenz (Lorenz coefficient) 58

constant d’Avogadro (Avogadro constant) 61-62,113

funcié de Lagrange (Lagrange function) 29

inductancia (inductance) 31

longitud (length) 59,86

radiancia (radiance) 50

nombre de Lewis (Lewis number) 93

langmuir (langmuir), unitat del producte pressié-volum 94

litre (/itre), unitat de volum 101, 141

moment dipolar magnetic (magnetic dipole moment) 31,37

massa (mass) 21,29, 37,59, 62

molalitat (molality) 64, 83

nombre quintic del component de moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

ordre de reaccié (order of reaction) 80

massa de I’electré en repos (electron rest mass) 37,102,113

massa del neutré en repos (neutron rest mass) 113

massa del proté en repods (proton rest mass) 113

constant de massa atomica (atomic mass constant) 37,113

metre (metre), unitat ST 97, 141

mil-li- (milli-), prefix ST 99

milla (mile), unitat de longitud 141

minut (minute), unitat de temps 100, 142

mescla (mixture) 75

mmHg mil-limetre de mercuri (millimetre of mercury), unitat de pressié 143
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mol (mole), unitat SI 70, 97
forma monomerica (monomeric form) 71

imantacié (magnetization) 31

moment dipolar de transicid (transition dipole moment) 41

parell de forces / moment d’una forca (torque / moment of a force) 29

excitancia radiant (radiant exitance) 50

inductancia mitua (mutual inductance) 31

massa molar (molar mass) 62,90

nombre quantic del component de moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

constant de Madelung (Madelung constant) 58

massa molecular relativa (relative molecular mass) 62

nombre de Mach (Mach number) 93

mega- (mega-), prefix ST 99

molar (molar), unitat de concentracié 64

maxwell (maxwell), unitat de flux magnetic 146

densitat en nombre (number density) 59, 61, 63

index de refraccié (refractive index) 50,51

nombre de carrega d’una reaccié electroquimica (charge number of elec-
trochemical reaction) 83

nombre quantic principal (principal quantum number) 37

ordre de reacci6 (order of reaction) 86

ordre de reflexié [de Bragg] (order of [Bragg] reflection) 58

quantitat de substancia / quantitat quimica / quantitat (amount of subs-
tance / chemical amount / amount) 21, 62, 69-70, 90

nano- (nano-), prefix SI 99

neutro (neutron) 65,118

moment angular (angular momentum) 44

nombre d’entitats (number of entities) 61,62

nombre d’estats (number of states) 61

nombre de neutrons (neutron number) 37

constant d’Avogadro (Avogadro constant) 61, 62,113

densitat d’estats (density of states) 58

densitat [espectral] de modes de vibracié (/spectral] density of vibratio-
nal modes) 58

nombre de Nusselt (Nusselt number) 93

newton (newton), unitat SI 97, 142

neper (neper) 105
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unca (ounce), unitat de massa 142
oersted (oersted), unitat d’intensitat de camp magnetic 146

moment dipolar eléctric (electric dipole moment) 31, 38, 41

quantitat de moviment / moment (momentum) 29,32, 61

densitat en nombre de donadors (number density of donors) 59

ordre d’enllag (bond order) 33

pressio / esforg (pressure / stress) 29,62

pico- (pico-), prefix SI 99

proto (proton) 65,118

parsec (parsec), unitat de longitud 141

pH (pH) 84,89

forma polimerica (polymeric form) 71

part per bilié (part per billion) 104

part per cent (part per hundred) 104

part per cent milions (part per hundred million) 104

part per milié (part per million) 104

part per quadrilié (part per quadrillion) 104

part per mil (part per thousand) 104

part per trilié (part per trillion) 104

lliura per polzada quadrada (pound per square inch), unitat de pressié
143

matriu de densitat (density matrix) 36

polaritzacié dielectrica (dielectric polarization) 31

densitat de probabilitat (probability density) 32

flux d’energia del so (sound energy flux) 30

operador de simetria de permutacié (permutation symmetry operator)
45

pes (weight) 29

potencia (power) 30, 50

pressié / esforg (pressure / stress) 29, 62

probabilitat (probability) 61

probabilitat de transicié (transition probability) 81

nombre de Péclet (Péclet number) 93

nombre de Prandtl (Prandt! number) 93

peta- (peta-), prefix SI 99

poise (poise), unitat de viscositat 143

pascal (pascal), unitat SI 97, 143
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gradient de camp eléctric (electric field gradient) 38

vector d’ona (wave vector) 59

calor (beat) 71

coordenada generalitzada (generalized coordinate) 28,61
coordenada de vibracié normal (normal vibrational coordinate) 41
densitat de carrega (charge density) 33

funcié de particié (partition function) 61

nombre d’ona angular (angular wavenumber) 58

velocitat de flux (flow rate) 92

moment quadrupolar (qguadrupole moment) 38

calor (beat) 71

carrega electrica / quantitat d’electricitat (electric charge / quantity of
electricity) 30

coordenada de vibraci6 normal (normal vibrational coordinate) 41

energia de desintegracié (disintegration energy) 38

energia radiant (radiant energy) 50

factor de qualitat (quality factor) 51

funcié de particié (partition function) 61

quocient de reacci6 (reaction quotient) 73

vector de posicié (position vector) 28,58, 61

coordenada de vibracié interna (internal vibrational coordinate) 41
coordenada polar esferica (spherical polar coordinate) 28

distancia interatomica (interatomic distance) 41

radi (radins) 28, 81

velocitat de canvi de concentracid (rate of concentration change) 80
reaccio (reaction) 76

rad (rad), unitat de dosi de radiacié6 144

radian (radian), unitat ST 28, 97, 144

rem (rem), unitat de dosi equivalent 144

moment angular d’un orbital nuclear (nuclear orbital angular momen-
tum) 44

moment dipolar de transicié (transition dipole moment) 41

vector de posicié ( position vector) 58

vector de reticle (lattice vector) 57

coeficient de Hall (Hall coefficient) 58

constant de Rydberg (Rydberg constant) 37,114

constant dels gasos (gas constant) 61,113

coordenada de vibracié interna (internal vibrational coordinate) 41
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poder de resolucié (resolving power) 51

refracci6 molar (molar refraction) 51

resisténcia electrica (electric resistance) 31

resisténcia térmica (thermal resistance) 92

vector de posici6 (position vector) 58

nombre de Rayleigh (Rayleigh number) 93

nombre de Reynolds (Reynolds number) 93

nombre de Reynolds magnetic (magnetic Reynolds number) 93
rontgen (rontgen), unitat d’exposicié 147

grau Rankine (degree Rankine), unitat de temperatura 143
rydberg (rydberg), unitat d’energia 142

moment angular d’espin (spin angular momentum) 44
coeficient de sedimentacié (sedimentation coefficient) 90
nombre de simetria (symmetry number) 61

parametre d’ordre de llarg abast (long range order parameter) 58
recorregut (path length) 28

longitud d’arc (length of arc) 28

solubilitat (solubility) 63

segon (second ), unitat SI 97, 142

solid (solid) 70

solucié (solution) 71

solucié (solution) 75

esteroradian (steradian), unitat SI 28, 97

sublimacié (sublimation) 75

densitat de corrent de probabilitat / flux de probabilitat (probability cur-
rent density / probability flux) 33

matriu de dispersio (scattering matrix) 81

moment angular d’espin (spin angular momentum) 44

vector de Poynting (Poynting vector) 32

area (area) 28

coordenada de vibracié de simetria (symmetry vibrational coordinate)
41

entropia (entropy) 71,81

integral de superposici6 (overlap integral) 33,36

intensitat d’absorcié (absorption intensity) 54

operador de simetria rotacié-reflexié (rotation-reflection symmetry ope-
rator) 46

nombre de Schmidt (Schmidt number) 93

nombre de Sherwood (Sherwood number) 94
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nombre de Strouhal (Strouhal number) 93
nombre de Stanton (Stanton number) 93

siemens (szemens), unitat SI 97

stokes (stokes), unitat de viscositat cinematica 143
sievert (szevert), unitat SI 97, 144

svedberg (svedberg), unitat de temps 142

gruix d’una pel-licula / gruix d’una capa (film thickness / thickness of la-
yer) 90

nombre de transport (transport number) 85

temperatura Celsius (Celsius temperature) 71

temps (tzme) 21,28

periode de semidesintegracié / periode de semireaccié (balf life) 38, 80

tona (tonne), unitat de massa 101, 142
tritd (triton) 65,118
transicié (transition) 75

parell de forces / moment d’una forca (torque / moment of a force) 29
constant d’acoblament hiperfi (hyperfine coupling tensor) 42

energia cineética (kinetic energy) 29,32

periode (period) 28,38

interval de temps caracteristic ( characteristic time interval) 28
temperatura termodinamica (thermodynamic temperature) 21,59,71
temps de relaxacié (relaxation time) 38, 41

terme total (total term) 40

terme electronic (electronic term) 40

transmitancia / factor de transmissié (transmittance / transmission fac-
tor) 53
periode de semidesintegracié (balf life) 38

tera- (tera-), prefix SI 99
tesla (tesla), unitat SI 97, 146
torr (torr), unitat de pressié 143

vector de desplacament d’un i6 (displacement vector of an ion) 58

velocitat (veloaity) 28, 61

funcié de Bloch (Bloch function) 59

mobilitat electrica (electric mobility) 85

rapidesa (speed) 28,61

unitat de massa atomica unificada (unified atomic mass unit) 101, 113,
142
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diferéncia de potencial electric (electric potential difference) 30, 84
energia interna (internal energy) 71,81

UA, AU unitat astronomica (astronomical unit), unitat de longitud 141
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velocitat (velocity) 28

nombre quantic vibracional (vibrational quantum number) 40
rapidesa (speed) 28

velocitat de reaccié (rate of reaction) 80

volum especific, volum (specific volume, volume) 28
vaporitzacié (vaporization) 75

substancia vitria (viterous substance) 70

energia potencial (potential energy) - 29
potencial electric (electric potential) 30, 84
volum (volume) 28,62, 81

volt (volt), unitat SI 97, 142

velocitat (velocity) 28

densitat d’energia radiant (radiant energy density) 50
fraccié en massa (mass fraction) 62

rapidesa (speed) 28

treball (work) 29,71

energia radiant (radiant energy) 50
nombre d’estats (number of states) 61
pes (weight) 29

pes estadistic (statistical weight) 61
treball (work) 29,71

nombre de Weber (Weber number) 93
watt (watt), unitat SI 97, 143

weber (weber), unitat ST 97, 146

constant d’anharmonicitat vibracional (vibrational anharmonicity cons-
tant) 40

coordenada cartesiana espacial (cartesian space coordinate) 28

coordenada fraccionaria ( fractional coordinate) 58

fraccié molar / fraccié en quantitat / fraccié en nombre (mole fraction /
amount fraction / number fraction) 62

parametre d’energia (energy parameter) 33

reactancia (reactance) 31
unitat X (X unit) 141
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coordenada cartesiana espacial (cartesian space coordinate) 28
coordenada fraccionaria ( fractional coordinate) 58

fraccié molar de gasos (mole fraction for gases) 62

yocto- (yocto-), prefix SI 99

iarda (yard), unitat de longitud 141

admitancia (admittance) 31

funcié de Planck (Planck function) 72

funci6é harmonica esferica / harmonics esferics (spherical harmonic func-
tion) 32

yotta- (yotta-), prefix SI 99

coordenada cartesiana espacial (cartesian space coordinate) 28

coordenada cilindrica (cylindrical coordinate) 28

coordenada fraccionaria (fractional coordinate) 58

freqiiencia de col-lisions / factor de freqiiencia de col'lisions (collisional
frequency / collision frequency factor) 81

funcié de particié (partition function) 61

nombre de carrega (charge number) 83

zepto- (zepto-), prefix SI 99

densitat de col'lisions / nombre de col-lisions (collision density / collision
number) 81

factor de compressié / factor de compressibilitat (compression factor /
compressibility factor) 72

funcié de particié (partition function) 61

impedancia (impedance) 31

nombre de protons / nombre atdomic (proton number / atomic number)
37

zetta- (zetta-), prefix SI 99

polaritzabilitat electrica d’una molecula (electric polarizability of a mole-
cule) 38

absortancia / factor d’absorcié (absorptance / absorption factor) 51

angle de rotacié optica (angle of optical rotation) 52

angle pla (plane angle) 28,57

coeficient d’absorcié (absorption coefficient) 51

coeficient d’absorcié acustica (acoustic absorption factor) 30

coeficient de dilatacié (expansion coefficient) 72

coeficient de transferéncia [electroquimica] (/electrochemical] transfer
coefficient) 84



QRRRRRRR

T O TThm oW

RN

T e

SRR

—< =2

e e

INDEX DE SIMBOLS 197

coeficient de transferéncia de calor (coefficient of heat transfer) 92
constant d’estructura fina (fine structure constant) 37,113
constant de Madelung (Madelung constant) 58

funcié d’ona d’espin (spin wave function) 33

grau de reaccié (degree of reaction) 63

integral coulombiana (coulomb integral) 33

coeficient de pressié relativa (relative pressure coefficient) 72
particula alfa (alpha-particle) 65,118

primera hiperpolaritzabilitat ( first hyper-polarizability) 38

angle pla (plane angle) 28,57

coeficient de pressi6 (pressure coefficient) 72

constant de Van der Waals retardada (retarded van der Waals constant)
920

funci6 d’ona d’espin (spin wave function) 33

integral de ressonancia (resonance integral) 33

parametre de temperatura inversa (reciprocal temperature parameter)
61

pes estadistic (statistical weight) 41, 61

particula beta (beta-particle) 118

segona hiperpolaritzabilitat (second hyper-polarizability) 38

angle pla (plane angle) 28,57

coeficient d’activitat (activity coefficient) 73,83

coeficient de dilataci6 cibica (cubic expansion coefficient) 72

concentracié en massa / densitat massica / densitat en massa (mass con-
centration / mass density) 62

conductivitat (conductivity) 31

deformacié de cisallament (shear strain) 30

parametre de Griineisen (Griineisen parameter) 58

ra6 giromagnetica / raé magnetogirica (gyromagnetic / magnetogyric ra-
tio) 37,41,42

relaci6 de capacitats calorifiques (ratio of heat capacities) 72

tensi6 superficial (surface tension) 29,72, 90

rad giromagnetica del prot6 / raé magnetogirica del proté (proton mag-
netogyricratio) 114

foté (photon) 65,118

gamma (gamma), unitat de massa 142

amplaria de nivell (level width) 38
concentracié superficial (surface concentration) 63,90
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intensitat d’absorcié (absorption intensity) 51
parametre de Grineisen (Griineisen parameter) 58
funcié gamma (gamma function) 110

angle de perdua (loss angle) 31

constants de distorsié centrifuga (centrifugal distortion constants) 40

desplagament quimic / escala & (chemical shift / & scale) 41

factor de dissipacié acstica (acoustic dissipation factor) 30

gruix (thickness) 28, 84,90

funcié delta de Dirac / delta de Kronecker (Dirac delta function / Kro-
necker delta) 110

increment infinitesimal (infinitesimal change) 110

constants de distorsié centrifuga (centrifugal distortion constants) 40
defecte inercial (inertial defect) 40

excés de massa (mass excess) 37

increment finit ( finite change) 110

coeficient d’absorcié molar [decimal] (molar [decadic] absorption coeffi-
cient) 51

deformacié lineal / elongacié relativa (linear strain / relative elongation)

emitancia (emittance) 29

energia de orbital (orbital energy) 35

permitivitat (permittivity) 31

permitivitat del buit (permittivity of vacuum) 31,113, 148

funcié esglaonada unitaria / funcié de Heaviside (unit step function /
Heaviside function) 110

simbol de Levi-Civita (Levi-Civita symbol) 110

constant zeta de Coriolis (Coriolis zeta constant) 40
potencial electrocinetic / potencial zeta (electrokinetic potential / zeta
potential) 85

sobretensié / sobrepotencial (overpotential) 84
viscositat (viscosity) 30

angle de Bragg (Bragg angle) 58

angle de contacte (contact angle) 90

angle de dispersié (scattering angle) 81

angle pla (plane angle) 28

coordenada cilindrica (cylindrical coordinate) 28
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coordenada de vibracié interna (internal vibrational coordinate) 41
coordenada polar esferica (spherical polar coordinate) 28

deformacié cibica/ deformacié volimica (bulk strain / volume strain) 30
recobriment superficial (surface coverage) 90

temperatura (temperature) 61,71

moment quadropolar (quadrupole moment) 38
temperatura (temperature) 61

coeficient d’absorcié molar neperia (molar napierian absorption coeffi-
cient) 51

coeficient de transmissié (transmission coefficient) 83

compressibilitat (compressibility) 72

conductivitat (conductivity) 24,85

gruix invers de la doble capa (reciprocal thickness of double layer) 90

parametre d’asimetria (asymmetry parameter) 40

radi invers de ’atmosfera idnica (reciprocal radius of ionic atmosphere)
85

relacié de capacitats calorifiques (ratio of beat capacities) 72

susceptibilitat magnetica (magnetic susceptibility) 31

acuvitat absoluta (absolute activity) 61,72

conductivitat 10nica molar (molar ionic conductivity) 85

conductivitat termica (thermal conductivity) 58,92

constant [de velocitat] de desintegracié (disintegration [rate] constant)
38

constant de Van der Waals (van der Waals constant) 90

longitud d’ona (wavelength) 50

nombre quantic del component del moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

recorregut lliure mitja (mean free path) 81

lambda (lambda), unitat de volum 141

conductivitat idnica molar (molar ionic conductivity) 85
nombre quantic del component del moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

moment dipolar electric (electric dipole moment) 31,38, 41
coeficient de Joule-Thomson (Joule-Thomson coefficient) 72
coeficient de Thomson (Thomson coefficient) 58

factor de friccié ( friction factor) 30
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massa reduida (reduced mass) 29

mobilitat (mobility) 59

mobilitat electrica (electric mobility) 85

moment dipolar magneétic (magnetic dipole moment) 31,37
permeabilitat (permeability) 31

potencial quimic (chemical potential) 72,84

viscositat (viscosity) 30

potencial electroquimic (electrochemical potential) 84
permeabilitat del buit (permeability of vacuum) 31,113,148
magnet6 de Bohr (Bohr magneton) 37,114,146

moment magneétic de I’electré (electron magnetic moment) 114
magnet6 nuclear (nuclear magneton) 37,114,146

moment magnétic del proté (proton magnetic moment) 114
micra / micrometre (micron), unitat de longitud 141

micro- (micro-), prefix SI 99

mud (muon) 65,118

coeficient estequiometric (stoichiometric number) 63

freqiiencia (frequency) 28,40, 50

nombre de carrega de la reaccié d’una cella electroquimica (charge num-
ber of electrochemical cell reaction) 83

viscositat cinematica (kinematic viscosity) 30

nombre d’ones en el buit (wavenumber in vacuum) 40, 50

neutri (neutrino) 118

avancament de la reaccié / extensié (extent of reaction / advancement)
63,77
magnetitzabilitat (magnetizability) 37

gran funci6 de particié / col-lectiu gran canonic (grand partition function
/ grand canonical ensemble) 61

moment angular (angular momentum) 44

pressié superficial (surface pressure) 90

pi6 (pion) 118

ra6 entre la circumferéncia i el diametre d’un cercle (ratio of circumfe-
rence to diameter of a circle) 114

coeficient de Peltier (Peltier coefficient) 58
pressié osmotica (osmotic pressure) 74
signe de producte (product sign) 109
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coordenada cilindrica (cylindrical coordinate) 28

densitat massica / densitat en massa / concentracié en massa (mass den-
sity / mass concentration) 29,62

densitat d’energia (energy density) 50

densitat d’estats (density of states) 61

densitat de carrega (charge density) 30, 33,59

factor de reflexié actstica (acoustic reflection factor) 30

reflectincia (reflectance) 51

resistivitat (resistivity) 31

densitat superficial (surface density) 29

area per molécula (area per molecule) 90

conductivitat (conductivity) 31,58, 85

constant de blindatge [RMN] (shielding constant [NMR]) 41

constant de Stefan-Boltzmann (Stefan-Boltzmann constant) 51,114

densitat de carrega [superficial] (/surface] charge density) 30, 84

nombre d’ones (wavenumber) 50

nombre de simetria (symmetry number) 61

nombre quintic del component d’espin (spin component guantum num-
ber) 44

parametre d’ordre de curt abast (short range order parameter) 58

pla de reflexié (reflection plane) 46

secci6 eficag (cross section) 38, 81

secci6 eficag d’absorcié (absorption cross section) 51

tensi6 normal (normal stress) 29

tensi6 superficial (surface tension) 29,72, 90

nombre quantic del component d’espin (spin component quantum num-
ber) 44

tensié de pel-licula (film tension) 90

sumatori (summation sign) 109

coeficient de Thomson (Thomson coefficient) 58

coeficient de transmissi6 acustica (acoustic transmission factor) 30

desplagament quimic (chemical shift) 43

gruix d’una capa (thickness of layer) 90

[interval de] temps caracteristic / temps de relaxaci6 (characteristic time /
relaxation time) 28,58, 80

tensi6 de cisallament (shear stress) 29

transmitancia / factor de transmissié (transmittance / transmission fac-
tor) 51

vida mitjana (mean life) 38
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angle pla (plane angle) 28

coeficient de fugacitat (fugacity coefficient) 73
coeficient osmotic (osmotic coefficient) 74

coordenada polar esferica (spherical polar coordinate) 28
fluidesa (fluidity) 30

fracci en volum (volume fraction) 62

funcié d’ona (wavefunction) 32

orbital molecular (molecular orbital) 33, 34,36
potencial electric (electric potential) 30

potencial electric intern (inner electric potential) 84
rendiment quantic (guantum yield) 81

constant de forga vibracional (vibrational force constant) 41

energia potencial (potential energy) 29

flux magnetic (magnetic flux) 31

funcié6 de treball (work function) 59
potencia radiant (radiant power) 50
rendiment quantic (guantum yield) 81
velocitat de flux de calor (beat flow rate) 92

tensor d’energia d’interaccié quadrupolar (quadrupole interaction ener-
gy tensor) 38

electronegativitat (electronegativity) 37

orbital atomic (atomic orbital) 33,36

potencial electric de superficie (surface electric potential) 84

susceptibilitat magnetica (magnetic susceptibility) 31

susceptibilitat electrica (electric susceptibility) 31

susceptibilitat magnetica molar (molar magnetic susceptibility) 31

funcié d’ona (wavefunction) 32
potencial electric extern (outer electric potential) 84

flux electric (electric flux) 31
funcié d’ona (wavefunction) 32,34

angle solid (solid angle) 28

freqiiencia angular / freqiiéncia circular / pulsancia / pulsacié (angular
frequency / circular frequency / pulsatance) 28, 38, 50, 58

velocitat angular (angular velocity) 28

nombre d’ones de vibracié harmoénica (harmonic vibration wavenum-

ber) 40
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® pes estadistic (statistical weight) 61

Q angle solid (solid angle) 28

Q funcié de particié (partition function) 61

Q nombre quintic del component de moment angular (angular momen-
tum component quantum number) 44

Q volum a I’espai de fases (volume in phase space) 61

Q ohm (ohm) 97,145

SIMBOLS ESPECIALS

% per cent (percent) 103

%o per mil (permille) 104

¢ grau (degree), unitat d’arc 101, 144

g estandard (standard) 76

. estandard (standard) 76

! minut (minute), unitat d’arc 101, 144

" segon (second ), unitatd’arc 101, 144

* complex conjugat (complex conjugate) 34,110

* excitacio (excitation) 66

* substancia pura (pure substance) 76

£ [magnitud d’Jactivacié / estat de transicié (activation / transition state)
76, 81

© dilucié infinita (infinite dilution) 76

[B] concentraci6 de B (concentration of B) 63

[a] poder rotatori dptic especific (specific optical rotatory power) 52
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L’ordenacié alfabetica de les entrades s’ha fet d’acord amb el sistema discon-
tinu amb particules, és a dir, mot a mot. Quan es dona més d’una pagma de refe-
réncia, la negreta indica la referéncia general més util. Els termes sindonims o estre-
tament relacionats estan separats per una barra.

A

ab initio (‘des del comengament’), ab initio (‘from the beginning’) 34

abcoulomb, abcoulomb 144

abreviacions abbreviations 16,92, 159-169 i passim

abreviatures, abbreviations 92,159

absorbancia, absorbance 51,53, 56, 182

absorbancia [decimal), /decadic] absorbance 51,53

absorbancia [neperiana), /[napierian] absorbance 51,53, 183

absorci6, absorption 48

absortancia, absorptance / absorption factor 51,53, 196

absortancia interna, internal absorptance 53

abundancia isotopica [dels niclids], isotopic abundance [of nuclides] 123-133

acceleracid, acceleration 28,98, 142, 181

acceleraci6 de caiguda lliure, acceleration of free fall / acceleration due to gravity
29,91,93, 114, 142, 186

acceleraci6 de la gravetat, acceleration due to gravity / acceleration of free fall
29,91, 93,114, 142, 186

acceleracié [estandard] de caiguda lliure, [standard] acceleration of free fall 114,142

accio, action / angular momentum 29,102, 143, 153, 199

acre, acre 141
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acronims, acronyms 159-169

activitat, activity 38, 61,72-75, 83, 85, 88-89, 97, 181
activitat absoluta, absolute activity 61, 72,198
activitat d’un electrolit, activity of an electrolyte 83
activitat [d’una substancia radioactival, activity [of a radioactive substance] 38
activitat ionica mitjana, mean ionic activity 83
activitat [radioactival, [radioactive] activity 97,182
activitat [relativa), [relative] activity 73

acustica, acoustics  29-30, 104-106, 196-197, 200
admitancia, admittance 31,196

admitancia complexa, complex admittance 31

adsorbit -ida, adsorbed 71,90-91, 182

adsorcid, adsorption 76,91

adsorci6 reduida, reduced adsorption 91

adsorcid relativa, relative adsorption 91

afinitat de reaccid, affinity of reaction 73,182

afinitat electronica, electron affinity 37,181

alfabet grec, Greek alphaber 178

altura, height 28, 82,187

amagat, amagat 28,144, 147,182

ampere, ampere 95,96, 97, 144, 148, 151, 165, 182
amplaria, breadth 28,163, 182,197

amplaria de la linia, line width 53

amplaria de nivell, level width 38,197

angle, angle 28,31, 52, 54, 58, 81-82, 90, 97, 101, 144, 160, 165
angle de Bragg, Bragg angle 58,197

angle de contacte, contact angle 90, 197

angle de dispersid, scattering angle 81, 198

angle de la cel'la unitat, unit cell angle 57

angle de la cel-la unitat reciproca, reciprocal unit cell angle 57
angle de perdua, loss angle 31,197,198

angle de rotaci6 optica, angle of optical rotation 52,196
angle pla, plane angle 28, 54,97, 101, 144, 196-198, 202
angle solid, solid angle 28,52, 82, 97,203

angstrom, angstrom 43, 101, 136, 141, 182

anode, anode 86

anticommutador, anticommutator 33

any, year 142,147,181

any gregoria, Gregorian year 147

any julia, Julian year 147

any llum, light year 141, 189
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any tropic, tropical year 147

area,area 24,28,32,39,52,74, 82,90-93, 98, 101, 124, 141, 145, 181, 182, 193

area del quadrupol, guadrupole area 145

area per molecula, area per molecule 90-91, 201

area per molécula en una monocapa completa, area per molecule in a filled mono-
layer 90

area superficial especifica, specific surface area 90, 181

arrel quadrada de menys u, square root of minus one 110, 187

atmosfera, atmosphere 85, 104, 113, 136, 143, 182, segona pagina de la guarda
posterior

atmosfera estandard, standard atmosphere 113

atmosfera litre, litre atmosphere 142

atomitzacid, atomization 76,78, 182

atto-, atto- 99, 181

autoinductancia, self-inductance 31

avancament de la reaccid, advancement / extent of reaction 63,200

B

bar, bar 63,79, 87, 101, 113, 136, 143, 177, 183, segona pagina de la guarda pos-
terior

barn, barn 101,124, 141, 183

barrera d’energia, energy barrier 82

barril, barrel 141

base dels logaritmes neperians, base of natural logarithms 109,114, 184

becquerel, becquerel 97,98, 144,183

bel, bel 105,106,183

biot, biot 144,151, 183

bohr, bobhr 102,114, 139, 141, 153, 183

C

calcul de magnituds, guantity calculus  19-20, 135-140

calor, heat 71,192

caloria, calorie 142,183

caloriaa 15°C, 15 °C calorie 142

caloria internacional, international calorie 142

caloria termoquimica, thermochemical calorie 142

camp magneétic, magnetic field 32, 43,49, 99, 146, 152, 186, 190
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candela, candela 52,96,97, 183

capacitat, capacitance 31,152,155, 183

capacitat calorifica, beat capacity 22,24,71-72, 98, 143, 183

capacitat calorifica a pressié constant, beat capacity at constant pressure 22, 24,
72,93

capacitat calorifica a volum constant, heat capacity at constant volume 59,72

capacitat calorifica especifica, specific heat energy 98

capacitat calorifica molar, molar heat capacity 98, 143

capacitat electrica, electric capacitance 97

carrega, Cbarge 24, 30, 32-37, 39, 59-60, 65-67, 69, 83-87, 92, 96-97, 99, 102, 113,
117-118, 123, 140, 144-145, 149-153, 155, 161, 166

carrega del protd, proton charge / elementary charge 37, 83,118, 144, 184

carrega electrica, electric charge / quantity of electricity 30, 65, 97,99, 140, 144,
149, 151, 153, 192

carrega elemental, elementary charge / proton charge 37,39,83,102,113,153, 184

catode, cathode 86

cavall de vapor, horse power 143,187

cel-la Vegeu cel-la electroquimica, cel-la galvanica

cella electroquimica, electrochemical cell 69, 83, 84, 85, 200

cel-la galvanica, galvanic cell 84, 85, 86-87, 88-89

centi-, centi- 99,183

centimetre, centimetre 141

centipoise, centipoise 143

CGPM (‘Conferencia General de Pesos i Mesures’), CGPM (‘Conférence Géné-
rale des Poids et Mesures’) 38,63, 95-96, 101, 154

cinética quimica, chemical kinetics 16, 80

clausius, clausius 143, 184

coeficient bindmic, binomaal coefficient 109

coeficient d’absorcié, absorption coefficient 24, 51-54, 56, 181, 188, 196

coeficient d’absorcié [lineal] decimal, /linear] decadic absorption coefficient 51

coeficient d’absorcié [lineal] neperia, [linear] napierian absorption coefficient
51, 54

coeficient d’absorcié molar [decimal], molar [decadic] absorption coefficient 51,
198

coeficient d’absorcié molar neperia, molar napierian absorption coefficient 51,199

coeficient d’absorcié neperia, napierian absorption coefficient 51, 54

coeficient d’activitat, acthty coefﬁc:ent 73, 83, 89, 185, 197

coeficient d’activitat 1dnica mitja, mean ionic activity coefficient 83,89

coeficient d’activitat referent a la llei de Henry expressat en concentracions, acti-
vity coefficient referenced to Henry’s law concentration basis 73



INDEX DE MOTS CATALA-ANGLES 209

coeficient d’activitat referent a la llei de Henry expressat en fraccions molars, ac-
tivity coefficient referenced to Henry’s law mole fraction basis 73

coeficient d’activitat referent a la llei de Henry expressat en molalitats, activity co-
efficient referenced to Henry’s law molality basis 73

coeficient d’activitat referent a la llei de Raoult, activity coefficient referenced to
Raoult’s law 73

coeficient d’expansié termica, expansivity coefficient 74

coeficient d’extincié, extinction coefficient 53

coeficient de difusid, diffusion coefficient 59-60, 92-93, 99, 184

coeficient de dilatacié cibica, cubic expansion coefficient  59,72,197

coeficient de dilatacié lineal, linear expansion coefficient 72

coeficient de dilatacié termica, coefficient of thermal expansion / thermal expan-
sion coefficient 74

coeficient de fugacitat, fugacity coefficient 73,202

coeficient de Hall, Hall coefficient 58,182,192

coeficient de Joule-Thomson, Joule-Thomson coefficient 72,199

coeficient de Lorenz, Lorenz coefficient 58,189

coeficient de Peltier, Peltier coefficient 58,200

coeficient de pressié, pressure coefficient 72,197

coeficient de pressié relativa, relative pressure coefficient 72,197

coeficient de sedimentacid, sedimentation coefficient  90-91, 193

coeficient de Thomson, Thomson coefficient 58,198, 201

coeficient de transferéncia, transfer coefficient 84,92-93

coeficient de transferencia de calor, coefficient of heat transfer 92-93, 187-188,
197

coeficient de transferéncia de matéria, mass transfer coefficient / diffusion rate
constant 84, 92-93, 188

coeficient de transferéncia [electroquimical, [electrochemical] transfer coefficient
84,196

coeficient de transmissio, transmission coefficient 83,199

coeficient de Van der Waals, van der Waals coefficient 72, 181-182

coeficient de velocitat, rate coefficient / rate constant 80

coeficient estequiomeétric, stoichiometric number 63-64, 69, 78, 200

coeficient osmotic en fraccions molars, osmotic coefficient mole fraction basis
74,202

coeficient osmotic en molalitats, osmotic coefficient molality basis 74,202

col-lectiu gran canonic, grand canonical ensemble / grand partition function 61,
200

commutador, commutator 33

complex, complex 51,76,110, 160, 162

complex activat, activated complex 76,160
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complex conjugat, complex conjugate 34,110, 203

compressibilitat, compressibility 59, 72, 195, 199

compressibilitat isoentropica, isentropic compressibility 72

compressibilitat isotéermica, isothermal compressibility 59, 72

concentracio, concentration 21, 24,53-54, 59, 61-64, 70, 79-82, 85, 89-92, 98-99,
103-104, 138, 183, 203

concentracié de substancia, substance concentration 21, 64

concentracid en massa, mass concentration / mass density 54, 62-63,103, 197,201

concentracié en nombre, number concentration 59, 61, 63, 81, 184

concentracié en quantitat [de substancial, amount concentration / amount con-
centration [of substance] 21, 24,53-54, 63-64, 98-99

concentraci en quantitat, amount concentration [of substance] / amount concen-
tration 21,24,53-54, 63-64, 98-99, 183

concentracié estindard, standard concentration 79

concentracié superficial, surface concentration 63, 81, 90-91, 197

concentraci6 superficial d’excés, surface excess concentration 90-91

concentraci6 superficial total d’excés, total surface excess concentration 90-91

condensat -ada, condensed 70, 140

conductancia, conductance 31

conductancia eléctrica, electric conductance 97,186

conductancia especifica, specific conductance 86

conductancia térmica, thermal conductance 92, 186

conductivitat, conductivity 24, 31, 58, 70, 85-86, 92-93, 99, 138, 168, 197, 198,
201

conductivitat ionica, ionic conductivity / molar conductivity of anion 85,199

conductivitat molar, molar conductivity 24, 70, 85-86, 99, 138

conductivitat molar [d’un electrolit], molar conductivity [of an electrolyte] 85

conductivitat molar d’un i6, molar conductivity of an ion / ionic conductivity 85

conductivitat termica, thermal conductivity 58, 92-93,99, 168, 188, 198

configuracié electronica, electron configuration 46-47

conjugat hermitia, hermitian conjugate 33

constant d’acoblament, coupling constant  40-44, 181-182, 184, 187-188

constant d’acoblament de Coriolis, Coriolis coupling constant 44

constant d’acoblament dipolar, dipolar coupling constant 41

constant d’acoblament [dipolar] directe, direct [dipolar] coupling constant 41

constant d’acoblament directe, direct coupling constant 184

constant d’acoblament espin-espin, spin-spin coupling constant 187-188

constant d’acoblament espin-espin [indirecte], /indirect] spin-spin coupling cons-
tant 41,188

constant d’acoblament espin-espin reduit, reduced spin-spin coupling constant
41, 188
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constant d’acoblament espin-orbita, spin-orbit coupling constant 40, 182

constant d’acoblament hiperfi, hyperfine coupling constant 42, 181-182, 194

constant d’anharmonicitat vibracional, vibrational anharmonicity constant 40,
186,195

constant d’Avogadro, Avogadro constant 21, 61-62, 69, 113, 189-190

constant d’equilibri, equilibrium constant 73,75, 188

constant d’equilibri de dissociacié d’un icid, acid dissociation equilibrium cons-
tant 75

constant d’equilibri en concentracions, concentration basis equilibrium constant
73

constant d’equilibri en molalitats, molality basis equilibrium constant 73

constant d’equilibri en pressions, pressure basis equilibrium constant 73

constant d’equilibri estandard, standard equilibrium constant  74-75,77

constant d’equilibri termodinamic, thermodynamic equilibrium constant 75

constant d’estructura fina, fine structure constant 37,102,113, 197

constant d’hidrolisi d’una base, base hydrolysis constant 75

constant de blindatge, shielding constant 41, 43, 201

constant de Boltzmann, Boltzmann constant 61, 80, 94, 113, 188

constant de cel-la de conductivitat, conductivity cell constant 85, 188

constant de Faraday, Faraday constant 83,113,186

constant de forca vibracional, vibrational force constant 41, 186, 188, 202

constant de la llei de Henry, Henry’s law constant 73,75, 188

constant de Madelung, Madelung constant 58, 190, 197

constant de massa, mass constant 37,62,113,119, 189

constant de massa atomica, atomic mass constant 37, 62,113,119, 189

constant de Planck, Planck constant 37,50, 113, 150, 153, 187

constant de Planck/2n, Planck constant/2n 37,50, 102

constant de Rydberg, Rydberg constant 37,114,192

constant de Stefan-Boltzmann, Stefan-Boltzmann constant 51, 114, 201

constant de temps, time constant / characteristic time interval / relaxation time
28

constant de Van der Waals, van der Waals constant 90, 199

constant de Van der Waals-Hamaker, van der Waals-Hamaker constant 90, 182

constant de Van der Waals retardada, retarded van der Waals constant 90, 183,196

constant de velocitat, rate constant / rate coefficient 80, 86, 188

constant [de velocitat] de decaiment, decay [rate] constant 38

constant [de velocitat] de desintegracid, disintegration [rate] constant 38,199

constant de velocitat de difusié, diffusion rate constant / mass transfer coefficient
84,188

constant de velocitat de la reaccié d’electrode, electrode reaction rate constant
84
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constant dels gasos, gas constant 61,113,192

constant dieléctrica, dielectric constant 32,151

constant gravitacional, gravitational constant 29, 114, 186

constant [molar] dels gasos, [molar] gas constant 61,113,192

constant rotacional, rotational constant 40, 182-184

constant zeta de Coriolis, Coriolis zeta constant 40,197

constants de distorsié centrifuga, centrifugal distortion constants 40, 42, 184,
197-198

constants de forga, force constants 43

constants de radiacid, radiation constants 51,114, 183

constants diatdmiques, diatomic constants 41

constants fisiques fonamentals, fundamental physical constants 101, 113-115,
137-138, 153

constants matematiques, mathematical constants 108, 114

constants poliatomiques, polyatomic constants 41

constants poliatomiques de coordenades de simetria, polyatomic constants of
symmetry coordinates 41

constants poliatomiques de coordenades internes, polyatomic constants of inter-
nal coordinates 41

constants poliatomiques de coordenades normals adimensionals, polyatomic
constants of dimensionless normal coordinates 41

constants rotacionals en frequiéncia, rotacional constants in frequency 40

constants rotacionals en nombre d’ona, rotacional constants in wavenumber 40

convencié d’Estocolm, Stockholm convention 86

conversié d’unitats, conversion of units 135, 137, 139-147, 149, 151, 153, 155,
157

conversi6 fotoelectroquimica d’energia, photoelectrochemical energy conversion
83

convolucié de funcions, convolution of functions 110

coordenades, coordinates 28, 34-36, 41, 43, 45-46, 58

coordenades cartesianes espacials, cartesian space coordinates 28, 195-196

coordenades cilindriques, cylindrical coordinates 28,198, 201

coordenades de vibracid, vibrational coordinates 41

coordenades de vibraci6 de simetria, symmetry vibrational coordinates 41,193

coordenades de vibracié internes, internal vibrational coordinates 41,192, 199

coordenades de vibracié normals adimensionals, dimensionless normal vibratio-
nal coordinates 41,43

coordenades de vibracié normals ponderades de massa, mass adjusted normal vi-
brational coordinates 41,192

coordenades fraccionaries, fractional coordinates 58, 196

coordenades generalitzades, generalized coordinates 28, 61,192
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coordenades polars esferiques, spherical polar coordinates 28, 36,192, 199, 202
correccions a pressi6 estandard, standard pressure corrections 88

corrent electric, electric current 21, 31,33, 84,95,97,99, 144, 148-149, 151-152, 187
coulomb, coulomb 58,97, 144, 184

cristal-li -ina, crystalline 60, 70-71, 78, 183

cristall liquid, liguid erystal  70-71,189

curie, curie 59,139, 144,156, 184

D

d’area, areic 24,32, 82,92, 155-156

dalton, dalton 38,63, 101, 142, 184

debye, debye 42,55,58,62, 86, 145, 184

deca-, deca- 99, 184

deci-, deci- 99, 184

decibel, decibel 104-106

defecte inercial, inertial defect 40,198

deformacié cubica, bulk strain 30,199

deformacié de cisallament, shear strain 30,197

deformacié lineal, linear strain / relative elongation 29, 184,198

deformacié volumica, volume strain 30,199

degeneracid, degeneracy 41-42, 61,184,186

delta de Kronecker, Kronecker delta 110, 198

densitat, density  24,29-34, 36, 39, 50, 52, 54, 58-63, 67, 81, 84, 93-94,97-99, 102-
103, 144-147, 152-153, 156-157, 159

densitat d’energia, energy density 98, 201

densitat d’energia radiant, radiant energy density 50,52, 195

densitat d’energia radiant espectral, spectral radiant energy density 50, 52

densitat d’energia radiant espectral en termes de frequéncia, spectral radiant
energy density in terms of frequency 50

densitat d’energia radiant espectral en termes de longitud d’ona, spectral radiant
energy density in terms of wavelength 50

densitat d’energia radiant espectral en termes de nombre d’ona, spectral radiant
energy density in terms of wavenumber 50

densitat d’estats, density of states 58, 61,190, 201

densitat de carrega, charge density 24, 30, 33, 39, 59-60, 84, 99, 145, 192, 201

densitat de carrega electrica, electric charge density 99

densitat de carrega electronica, charge density of electrons 33,59

densitat de carrega [superficial], [surface] charge density 30, 84,201

densitat de col-lisions, collision density / collision number 81,196



214 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA

densitat de corrent de probabilitat, probability current density / probability flux
33,193

densitat de corrent [electric], felectric] current density 31,33, 84,99, 156, 187

densitat de flux de calor, beat flux density 98

densitat de flux magnetic, magnetic flux density / magnetic induction 31,93, 97,
102, 146, 152, 183

densitat de probabilitat, probability density 32, 34, 191

densitat en massa, mass density / mass concentration 54, 62,103, 201

densitat en nombre, number density 59, 190

densitat en nombre d’entitats, number density of entities 61, 63

densitat en nombre de donadors, number density of donors 59, 191

densitat en quantitat de substincia, amount density 144

densitat [espectral] de modes de vibracié, [spectral] density of vibrational modes
58, 186, 190

densitat massica, mass density / mass concentration 24,29, 98, 201

densitat relativa, relative density 29, 184

densitat superficial, surface density 29, 201

desdoblament K, K-doubling 45

desdoblament [, I-doubling 45

desdoblament A, A-doubling 45

desplagament, displacement 31,41, 49, 58, 76, 146, 152, 184

desplacament electric, electric displacement 31, 146, 152, 184

desplagament quimic, chemical shift / 8 scale 41,198, 201

deuterd, deuteron 65, 118, 184

dia,day 100, 142, 147, 184

diametre, diameter 28,81, 114,161, 184

diametre de collisid, collision diameter 81, 184

diferencia de potencial, potential difference 30, 32, 84, 85-87, 185, 195

diferéncia de potencial de Galvani, Galvani potential difference 84

diferencia de potencial de Volta, Volta potential difference 84

diferéncia de potencial eléctric, electric potential difference 30, 85-87, 185, 195

diferéncia de potencial eléctric [d’una pila galvanica), electric potential difference
[of a galvanic cell] 84, 86

difusivitat térmica, thermal diffusivity 92,181

dilucié, dilution  71,75-76, 184

dilucié infinita, infinite dilution 71, 76,203

dimensié u, dimension one 102

dina, dyne 142,150, 152, 184

dipol, dipole 32, 42,52,55,117, 123, 155-156

direccions en cristalls, crystal directions 60

dissolucié  Vegen solucié
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distancia, distance 28, 32, 35, 42-43, 59, 82, 96, 150-151, 153, 184
distancia d’equilibri, equilibrium distance 41,43

distancia d’estructura de substitucid, substitution structure distance 41
distincia en ’estat fonamental, ground state distance 41

distancia mitjana en el punt zero, zero-point average distance 41
distancies interatdmiques, interatomic distances 41,192

divergeéncia d’un camp vectorial, divergence of a vector field 111

dosi [de radiacié] absorbida, absorbed dose [of radiation] 97, 144

dosi [de radiacié] equivalent, equivalent dose [of radiation] 97, 144
dosi equivalent, equivalent dose 97, 144

E

eficiéncies, efficiencies 102

electré, electron  34-35, 37, 39, 43, 46, 59, 65, 101-102, 113-114, 117-118, 137,
142,153, 162, 185

electré-volt, electronvolt 101, 137,142,185

electrolit uni-univalent, uni-univalent electrolyte 89

electronegativitat, electronegativity 37-39, 202

electroquimica, electrochemistry 69, 83-84

electroquimica dels semiconductors, semiconductor electrochemistry 83

element d’integracid, integration element 33

element de la matriu de densitat, density matrix element 36

element de la matriu de superposicié, overlap matrix element 36

element de matriu d’un operador, matrix element of operator 33

element de matriu de "operador de Fock, matrix element of the Fock operator 36

elements [quimics], elements / chemical elements 34, 36, 64-65, 78, 111, 117,
119,121,123, 125,127,129, 131, 133, 148, 152, 156, 175, 177, 181

elongacié, elongation 29

elongacié relativa, relative elongation / linear strain 29, 184, 198

emissio, emission 48, 50, 52-55, 163-165, 168

emissi espontania, spontaneous emission 50

emissi6 estimulada, stimulated emission 50, 164-165, 168

emissi6 induida, induced emission 50, 53-55

emitancia, emittance 51-52,198

energia, energy 28-30, 96-98, 100-102, 142, 185, tercera pagina de la guarda pos-
terior

energia cinetica, kinetic energy 22,29,32,49, 188, 194

energia d’activacid, activation energy 82

energia d’activacié [d’Arrhenius), [Arrbenius] activation energy 81-82
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energia d’interaccié quadrupolar, guadrupole interaction energy 39,202

energia d’ionitzacid, ionization energy 37,49, 59, 153, 159

energia d’ionitzacié de ’acceptor, acceptor ionization energy 59

energia d’ionitzacié del donador, donor ionization energy 59

energia de Coulomb, coulomb energy 58

energia de desintegracié, disintegration energy 38,192

energia de dissociacid, dissociation energy 37,184

energia de dissociacié des de I'estat fonamental, dissociation energy from the
ground state 37

energia de dissociacié des del minim potencial, dissociation energy from the po-
tential minimum 37

energia de Fermi, Fermi energy 59

energia de Gibbs, Gibbs energy 23, 72-73, 81, 186

energia de Gibbs estandard d’activacid, standard Gibbs energy of activation 81

energia de Gibbs estandard de reaccid, standard reaction Gibbs energy 73

energia de Gibbs molar parcial, partial molar Gibbs energy 23,72

energia de Hartree, Hartree energy 37,114,137, 185

energia de Helmholtz, Helmboltz energy 28,72,74,91, 182

energia de 'orbital, orbital energy 34-35, 198

energia de ’orbital monoelectronic, one-electron orbital energy 35

energia electronica total, total electronic energy  35-36

energia especifica, specific energy 98

energia interbanda, gap energy 59

energla interna, internal energy 71, 81,195

energia interna estandard d’activacié, standard internal energy of activation 81

energia llindar, threshold energy 82

energia molar, molar energy 98, tercera pagina de la guarda posterior

energia potencial, potential energy 29,181, 195, 202

energia radiant, radiant energy 50,52, 192,195

energia radiant per unitat de temps, radiant energy per time / radiant power 50

entalpia, enthalpy 22,24,71,73-74, 76-78, 81, 187

entalpia estindard d’activacié, standard enthalpy of activation 81

entalpia estandard de reaccid, standard reaction enthalpy 73

entalpia molar parcial estandard, standard partial molar enthalpy 73

entitat, entity 24, 62-64, 67,70, 86

entitats elementals, elementary entities 69, 96

entropia, entropy 71,73,77-78, 81, 92,98, 143, 169, 184, 193

entmpla especifica, speaﬁc entropy 98

entropia estandard d’activaci6, standard entropy of activation 81

entropia estandard de reaccid, standard reaction entropy 73

entropia molar, molar entropy 71,73,77,98, 143
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entropia molar parcial estindard, standard partial molar entropy 73

EPR (‘ressonincia paramagnetica electronica’), EPR (‘electron paramagnetic re-
sonance’) 42,162

equacié de reaccid, reaction equation 64, 68,78, 82

equacié quimica, chemical equation 64

equacié quimica d’una reaccié directa neta, net forward reaction chemical equa-
tion 69

equacié quimica d’una reaccié elemental, elementary reaction chemical equation
69

equacié quimica d’una reaccié en equilibri, equilibrium reaction chemical equa-
tion 69

equacié quimica estequiometrica, stoichiometric chemical equation  64,69,77

equacié quimica general, general chemical equation 64

equacions de la teoria electromagnetica, equations of electromagnetic theory
149-150, 155-157

equacions de Maxwell, Maxwell equations 157

erg, erg 140, 142-143, 145-146, 150-151, 153, 185

escala 8, & scale / chemical shift 41,198

esforg, stress 97,191

espal, space 22,25, 28, 33, 44-45, 52, 55, 61, 64, 98-99, 160

espaiat reticular, lattice plane spacing 58, 184

especie adsorbida, adsorbed species 71

especies de simetria, symmetry species 45,47, 108

espectres, spectra 43,49, 57

espectres en el visible, visible spectra 49

espectres en l'infraroig, infrared spectra 57

espectres en ['ultraviolat, ultraviolat spectra 49

espectres fotoelectronics, photoelectron spectra 49

espectres Raman, Raman spectra 49

espectroscopia, spectroscopy 30,37, 39-40, 42, 46, 53, 103, 160-164, 166-169

espin-orbital molecular, molecular spin-orbital 34

ESR (‘ressonincia d’espin electronic’), ESR (‘electron spin resonance’)  42,49,162

estindard, standard 22,27, 63, 71-81, 83-86, 88-89, 100, 104, 108, 113-114, 119,
123, 142, 147, 168, 203

estat de transicio, transition state 76, 83, 168, 203

estat solid, solid state 57

estats atomics, atomic states 46

estats d’agregaci, states of aggregation 70, 181

estats estandard, standard states 78

estats excitats, excited states 47

estats moleculars, molecular states 47
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estats vibracionals, vibrational states 48

esteroradian, steradian 28, 97,193

étendue (‘rendiment’), etendue (‘throughput’) 51-52, 184
evaporacio, evaporation 75

exa-, exa- 99,185

excés de massa, mass excess 37, 198

excés superficial, surface excess 90-91

excitancia radiant, radiant exitance 50, 190

exposici6 (raigs X 1Y), exposure (X and y rays) 99
extensio, extent of reaction / advancement 63, 77, 200
extensiu -iva, extensive 23-24, 74,76

extincio, extinction 53

F

factor, factor 21, 30, 38, 42-43, 51, 57-58, 67, 69, 72, 81, 106, 114, 148

factor d’absorcié, absorption factor / absorptance 51,196

factor d’estructura, structure factor 58,186

factor de compressibilitat, compressibility factor / compression factor 72

factor de compressio, compression factor / compressibility factor 72,196

factor de Debye-Waller, Debye-Waller factor 58, 183-184

factor de dispersi6 atdmica, atomic scattering factor 58,185

factor de dissipacid, dissipation factor 30,198

factor de freqiiencia, frequency factor / pre-exponential factor 81, 182

factor de freqiiencia de col-lisions, collision frequency factor 81,196

factor de friccié, friction factor 30, 185, 199

factor de qualitat, guality factor 51,192

factor de reflexid, reflection factor 30, 51, 201

factor de transmissié, transmission factor / transmittance 30, 51, 194, 201

factor g, g-factor 38,42-43,114, 186

factor gde Landé de I’electr6 lliure, Landé g-factor for free electron 114

factor g nuclear, nuclear g-factor 38

factor preexponecial, pre-exponential factor / frequency factor 81, 182

factorial, factorial 109

factors acustics, acoustic factors 30

factors de conversié d’energia, energy conversion factors pagina tercera de la
guarda posterior

factors de conversié de pressi6, pressure conversion factors pagina segona de la
guarda posterior

farad, farad 97,186
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fase condensada, condensed phase 70,183

fase fluida, fluid phase 70, 185

fase gasosa, gas phase 57,78

fase pura, pure phase 79

FEM d’una cel-la, emf of the cell / potential of the electrochemical cell reaction 84

FEM estandard, standard emf / standard potential of the electrochemical cell reac-
tion 84

FEM (“forca electromotriu’), emf (‘electromotive force’)  84-89, 162-163

femto-, femto- 99,185

fermi, fermi 59, 120, 141, 185

finor, finesse 51,185

fluencia, fluence 50, 52, 186, 187

fluidesa, fluidity 30, 202

flux, flux 92-94, 188

flux d’energia del so, sound energy flux 30,191

flux de calor, heat flux 92,98

flux de probabilitat, probability flux / probability current density 33,82,193

flux electric, electric flux 31,202

flux lluminés, luminous flux 97

flux magnetic, magnetic flux 31,93, 97, 146, 152, 202

flux radiant, radiant flux 50,97

flux radiant emes, emitted radiant flux 50

flux radiant rebut, radiant flux received 50

forca, force 29,97,101, 185

forca d’un oscil-lador, oscillator strength 53

forca electromotriu, electromotrive force 31, 84-85, 87,97, 163, 185

forca idnica, ionic strength 74, 83, 85-86, 187

forca idnica en concentracions, ionic strength concentration basis 74, 83

forca idonica en molalitats, ionic strength molality basis 74, 83

forca termoeléctrica, thermoelectric force 58, 185

forma monomeérica, monomeric form 71,190

forma polimerica, polymeric form 71,191

férmula desenvolupada, displayed formula 68

férmula empirica, empirical formula 68

férmula estereoquimica, stereochemical formula 68

férmula estructural, estructural formula 68

férmula molecular, molecular formula 68

férmules quimiques, chemical formulae  67-68

foté, photon 52, 65, 118,197

fraccié en massa, mass fraction  62,102-104, 195

fraccié en nombre, number fraction / mole fraction / amount fraction 62,102,195
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fraccié en quantitat, amount fraction / mole fraction / number fraction 62,195

fraccié en volum, volume fraction  62,102-104, 202

fraccié molar, mole fraction / amount fraction / number fraction 22, 62,79, 93,
102-103, 139, 196

fraccions, fractions 55, 68, 73-74, 102, 123

franklin, franklin 140, 144, 150-151, 186

freqiiencia, frequency 28-29,38-40,42-43,49-50, 52-53,58-59, 81, 93, 96-98, 104,
114, 135, 159, 163, 169, 185, 195, 199, 201, tercera pagina de la guarda posterior

freqiencia angular, angular frequency / circular frequency / pulsatance 28-29,
38,50, 58, 104, 202

freqiiencia angular de Debye, Debye angular frequency 58

freqliencia angular de Larmor, Larmor angular frequency / Larmor frequency /
Larmor circular frequency 38

freqiiencia circular, circular frequency / angular frequency / pulsatance 28,202

freqiiencia circular de Larmor, Larmor circular frequency / Larmor angular fre-
quency / Larmor frequency 39

freqiiencia de col lisions, collisional frequency 81,196

freqtiencia de la transicié, transition frequency 40

freqliencia de Larmor, Larmor angular frequency / Larmor frequency / Larmor
circular frequency 38

freqiiencia de ressonincia del proté per unitat de camp en H,O, proton resonance
frequency per field in H,O 114

fugacitat, fugacity 73,75, 185

funcid d’estat, state function 32

funcié d’ona, wavefunction 32-34, 45, 47, 60, 202

funcié d’ona d’espin, spin wave function 33,197

funcié d’ona hidrogenoide, hydrogen-like wavefunction 32

funcié d’ona total, total wavefunction 34

funcié de base d’orbitals atdmics, atomic orbital basis function 33, 36

funcié de Bloch, Bloch function 59, 194

funcié de distribucié d’un component de la velocitat, velocity distribution func-
tion 61,185

funcié de distribucié de la velocitat, speed distribution function 61,186

funcié de Gibbs, Gibbs function 72

funcié de Hamilton, Hamilton function 29,187

funcié de Heaviside, Heaviside function 198

funci6 de Helmholtz, Helmboltz function 72

funcié de Lagrange, Lagrange function 29,189

funci6 de Massieu, Massieu function 72, 188

funcié de particié, partition function 55, 61, 192, 196, 203

tuncié de Planck, Planck function 72,196
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funcié de treball, work function 58,202

funcié delta de Dirac, Dirac delta function 110,198

funcié esglaonada unitaria, unit step function 110, 198

funcié gamma, gamma function 110, 198

funcié harmonica esferica, spherical harmonic function 32,196
funcions hiperbdliques, hyperbolic functions 109

funcions logaritmiques, logarithmic functions 109-110
funcions matemathues, mathematical functions 108-109
funcions trigonometriques, trigonometric functions 109

fusio, fusion / melting 75, 166, 185

G

gal, gal / galileo 141,186

galileu, galileo / gal 141,186

gal6 (EUA), gallon (US) 141,186

galé (RU), gallon (UK) 141

gamma, gamma 110, 142,178, 197

gas, gas 54, 56, 66, 70-71, 74-75, 78, 94, 113, 144, 147, 163, 174, 186
gas ideal, ideal gas 113

Gau, Garx 144-147,155-157

gauss, gauss 146, 186

geomcma molecular, molecular geometry 43

giga- gzga 99, 186

glromagnetlc -a, gyromagnetic 37,114

gra, grain 142,186

gradient d’un camp escalar, gradient of a scalar field 111

gradient de camp electric, electric field gradient 38, 145,192

gram, gram 141, 186

granfuncié de particié, grand partition function / grand canonical ensemble 61,200
grau, grade 34,52, 54, 63-64, 97-98, 101, 108, 119, 143-144, 186, 196, 203
grau Celsius, degree Celsius  97-98, 184

grau centesimal, grade 144

grau [d’arc], degree [of arc] 101, 144

grau d’ionitzacid, degree of ionization 64

grau de dissociacid, degree of dissociation 64

grau de reaccib, degree of reaction 63,197

grau Fahrenheit, degree Fahrenheit 147,186

grau Rankine, degree Rankine 143,193

gray, gray 97-98, 144,186
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gruix, thickness 28,90, 184, 198

gruix d’una capa, thickness layer 90, 194, 201

gruix d’una pel-licula, film thickness 90, 187, 194

gruix de la capa de difusi6, thickness of diffusion layer 84

gruix invers de la doble capa, reciprocal thickness of double layer 90, 199
GTO (‘orbitals de upus gaussia’), GTO (‘gaussian type orbitals’) 36,163

H

hamiltonia del centre (core) d’un electré, core hamiltonian of a single electron
34

harmonics esferics, spherical harmonic function 32,196

hartree, hartree  34-37, 114,137, 142, 153, 163, 167, 169

hectarea, hectare 141, 187

hecto-, hecto- 99,187

helié, helion 65,118, 187

henry, henry 73,75,97,187

hertz, hertz  23,97,187

hiperpolaritzabilitat, byper-polarizability 38, 196-197

hipersusceptibilitat, hyper-susceptibility 31

HMO (‘orbitals moleculars de Hiickel’), HMO (‘Hiickel molecular orbitals’)
33-34,163

hora, hour 100, 135, 142, 159, 187

I

iarda, yard 141,196

ideal, ideal 54,56, 76,78-79, 113,147,187
il-luminancia, illuminance 97

imantacid, magnetization 31, 146, 152, 190
immersié, immersion 76,187

impedancia, impedance 31,196

impedancia complexa, complex impedance 31
incertesa [d’un mesurament], #ncertainties [of measurement] 80, 107
incertesa estandard, standard uncertainty 108
incertesa relativa, relative uncertainties 102-103
increment finit, finite change 110, 198

increment infinitesimal, infinitesimal change 110, 198
index d’absorcid, absorption index 51, 188
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index de refraccio, refractive index 50-51, 190

index de refraccié complex, complex refractive index 51

indexs de Miller, Miller indices 60, 187, 189

induccié magnetica, magnetic induction / magnetic flux density 31, 43, 49, 97,
102, 183

inductancia, inductance 31,97, 189

inductancia mitua, mutual inductance 31, 190

integral coulombiana, coulomb integral 33-35, 188,197

integral de bescanvi, exchange integral 35, 188

integral de ressonancia, resonance integral 33,197

integral de superposicid, overlap integral 33,193

integrals bielectroniques, two-electron integrals  35-36

integrals de repulsié bielectroniques, two-electron repulsion integrals 35

1ntegrals monoelectroniques, one-electron integrals  35-36

intensitat, intensity 31,50-57, 84-87,95-97,99, 102, 144-146, 148-149, 151-152

intensitat d’absorcié, absorption intensity  54-55,57, 182,193, 198

intensitat de camp electric, electric field strength 31, 86,99, 102, 145, 185

intensitat de camp magnetic, magnetic field strength 31,99, 102, 146, 187

intensitat de corrent eléctric, electric current 21,84, 95,97, 144, 149, 151-152

intensitat [de la banda] d’absorcid, absorption band intensity 54,57, 182,193

intensitat espectral, spectral intensity / spectral irradiance 50, 53

intensitat fotonica, photon intensity 52

intensitat integrada d’absorcid, integrated absorption intensity 51

intensitat lluminosa, luminous intensity 21,52, 95-97, 187

intensitat radiant, radiant intensity 50, 52, 96, 187

intensiu, intensive 23

interval de temps caracteristic, characteristic time interval / relaxation time / time
constant 28,194,201

interval espectral lliure, free spectral range 51,53, 163

irracional, irrational (vegeu no racionalitzat) 148

irradiancia, irradiance 50, 52,98, 185

irradiancia espectral, spectral irradiance / spectral intensity 50

ISO/TC 12 (‘Comite Tecnic 12 de I'Organitzacié Internacional de Normalitza-
¢i6’), ISO/TC 12 (‘Technical Committee 12 of the International Organization
for Standardization®) 15

isobars -res, isobars 66

1s0tops, isotopes 43, 66, 123

TUPAP (‘Unié Internacional de Fisica Pura i Aplicada’), IUPAP (‘International
Union of Pure and Applied Physics’) 15-16,28-30, 32, 37, 40, 49,57, 61-62, 71,
92,172
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J

joule, joule 23,72,97,142, 188

K

kelvin, kelvin  95-98, 143, 189

kilo-, kilo- 99, 188

kilogram, kilogram 95-97, 141-142, 165, 188
kilogram-forca, kilogram-force 142,188

I

lambda, lambda 141,178, 199

langmuir, langmuir 94, 189

liquid, liguid  32,70-71, 75,79, 163, 189

litre, litre 23,101, 141-142, 189

llei de Henry, Henry’s law 75

lliura, pound 142,189

lliura per polzada quadrada, pound per square inch 143,191
logaritme neperia de 10, natural logarithm of 10 114
longitud, length 28, 100-101, 141, 189

longitud d’arc, length of arc 28,193

longitud d’ona, wavelength 19, 42, 49-50, 52-54, 136, 199
longitud de Debye, Debye length 86

longitud de difusié, diffusion length 59

longitud de la cel'la unitat, #nit cell length 57,181-183
longitud de la cel'la unitat reciproca, reciprocal unit cell length 57
longitud del dipol, dipole length 42, 145

longitudinal, lineic 24, 38, 41, 43

lumen, lumen 97,189

luminancia, luminance 99

lux, lux 97,189

M

magnetisme, magnetism 30
magnetitzabilitat, magnetizability 37, 146, 152, 200
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magnet6 de Bohr, Bohr magneton 37,102, 114, 139, 146, 148, 160, 200

magnet6 nuclear, nuclear magneton 37,114, 146, 200

magnitud d’excés, excess quantity 76, 185

magnitud especifica, specific quantity 24,72

magnitud fisica, physical guantity 19-22,34, 69, 95,97-102, 135, 140, 152, 154

magnitud fisica extensiva, extensive physical quantity 23

magnitud fisica intensiva, intensive physical quantity 23

magnitud molar, molar quantity 24,72,76

magnitud molar parcial, partial molar quantity 72

magnituds adimensionals, dimensionless quantities 16,22, 27, 93,102, 154

magnituds estandard de reaccid, standard reaction quantities 77

magnituds fisiques de base, base physical quantities 21

magnituds fisiques derivades, derived physical quantities 21

magnituds fotoniques, photon quantities 52

magnituds lluminoses, luminous quantities 52

magnituds logaritmiques, logarithmic quantities 104

magnituds radiants, radiant quantities 50-52

magnituds tensorials, tensor quantities 108

magnituds termodinamiques estindard, standard thermodynamic quantities
74-75,78-80

massa, mass 29-30, 100-102, 141-142, 189

massa atdmica, atomic mass / mass of atom  37-38, 62-63, 101,113,117, 119-133,
142,169

massa atomica relativa, relative atomic mass / atomic weight 62-63, 119-122,
182

massa d’una entitat, mass of entity 62

massa de I’atom, mass of atom / atomic mass 37, 62

massa de I'electrd, electron mass 142

massa de I’electré en repos, electron rest mass 37,102, 113, 153, 189

massa de les particules en repos, rest mass of particles 118

massa del neutré en repos, neutron rest mass 113, 189

massa del proté en repos, proton rest mass 113,189

massa eficag, effective mass 59

massa en repos, rest mass 118

massa molar, molar mass  62-63, 70,90, 119, 139, 190

massa molar mitjana, average molar mass 63, 90

massa molar mitjana de Z, Z-average molar mass 90

massa molar mitjana en massa, mass average molar mass 90

massa molar mitjana en nombre, number average molar mass 90

massa molar relativa, relative molar mass 62-63

massa molecular, molecular mass 62-63, 68
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massa molecular relativa, relative molecular mass  62-63, 190

massa reduida, reduced mass 29, 82, 200

masses atomiques dels ndclids, atomic masses of nuclides 123-133

massic -a, massic 24,29, 37, 66-67, 98, 103

matriu de conservacio, conservation matrix 64

matriu de densitat, density matrix 36, 191

matriu de dispersid, scattering matrix  81-82,193

matriu de les férmules, formula matrix 64

matrius, matrices 23,108, 111

maxwell, maxwell 146,157, 190

mecanica, mechanics 16,29,32, 165

mecanica classica, classical mechanics 29

mecanica quantica, gquantum mechanics 16, 32

mega-, mega- 99, 190

mescla, mixture 63, 66, 75, 78-79, 18'3l

mescla de fluids, mixing ofﬂmds 75

metre, metre 19,23, 95-97, 141, 165, 189

metre ctbic, cubic metre 141

metre quadrat, square metre 141

micra, micron 141,200

micro-, micro- 99,200

micrometre, micron 141,200

milla, mile 141, 189

milla nautica, nautical mile 141

mil-li-, milli- 99, 189

mil-limetre de mercuri, millimetre of mercury 143, 189, segona pagina de la
guarda posterior

mil-limicra, millimicron 141

minut, minute 100-101, 142, 144, 189, 203

minut [d’arc), minute [of arc] 100, 144

mixtié de fluids, mixing of fluids 75

mobilitat, mobility 59, 85,200

mobilitat eléctrica, electric mobility 85, 194, 200

modul cibic, bulk modulus / compression modulus 30, 188

modul d’elasticitat, modulus of elasticity 29,185

modul de cisallament, shear modulus 30, 186

modul de compressid, compression modulus / bulk modulus 30, 188

modul de Young, Young’s modulus 29

mol, mole 95-100, 190

molalitat, molality 64,73-75,79, 83, 85, 89, 138, 182, 189

molalitat [d’un solut], molality [of a solute] 63-64
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molalitat estandard, standard molality 79

molalitat idnica mitjana, mean ionic molality ~ 83

molar, molar 22-24,190

molaritat, molarity 64

moment, momentum 29,191

moment angular, angular momentum / action 29, 37, 39-40, 43-44, 46,117, 123,
143, 153, 187, 189-190, 200

moment angular d’espin, spin angular momentum 34,187,193

moment angular d’un orbital electronic, electron orbital angular momentum
44,189

moment angular d’un orbital nuclear, nuclear orbital angular momentum 44,
192

moment d’inércia, moment of inertia 29, 40, 188

moment d’una forca, moment of a force / torque 29, 98, 190, 194

moment dipolar, dipole moment 31-32,37-39, 41-42, 52, 55, 102, 123, 139, 145-
146, 152,155

moment dipolar de transicid, transition dipole moment 41,190, 192

moment dipolar de transicié [d’una molecula), transition dipole moment [of a
molecule] 41

moment dipolar electric, electric dipole moment 31, 55, 102, 145, 152, 155, 191,
200

moment dipolar electric [d’una molecula], electric dipole moment [of a molecule]
38, 41

moment dipolar magnétic, magnetic dipole moment 31, 37, 102, 123, 139, 146,
152, 189,200

moment [dipolar] magnetic d’una molecula, molecular magnetic [dipole] moment
37

moment dipolar magnztic per volum, magnetic dipole moment per volume 31

moment dipolar per volum, dipole moment per volume 31

moment magnetic de I’electrd, electron magnetic moment 114, 118, 200

moment magneétic del protd, proton magnetic moment 114,200

moment quadrupolar, guadrupole moment 38-39, 124, 145, 148,192, 199

moment quadrupolar d’un nucli, guadrupole moment of a nucleus 38

moment quadrupolar d’una molecula, guadrupole moment of a molecule 38

moment quadrupolar eléctric, electric quadrupole moment 124, 145

moments d’inércia principals, principal moments of inertia 40

moments magnetics nuclears, nuclear magnetic moments 123-133

muod, muon 65,118, 200

muoni, muonium 117
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N

nano-, nano- 99,190

neper, neper 104-106, 190

neutri, neutrino 118,200

neutro6, nextron 38-39, 65,113, 118, 190

newton, newton 97,142,190

nivells, levels 45, 48, 55, 96, 105

nivells d’amplitud, amplitude levels 105

nivells de camp, field levels 105-106

nivells de poténcia, power levels 105-106

no racionalitzat -ada, irrational / non-rational / unrationalized 139-140, 146-
151, 155-157

nombre, number 21-22,24,35, 37, 39-40, 42-44, 46, 48-50, 52-53, 56, 58-67, 69,
81-83, 85, 90-91, 93-94, 98, 102, 104-105, 107, 114-115, 117-123, 135, 137, 140,
147

nombre [acumulatiu] d’estats, [cumulative] number of states 61, 190, 195

nombre atdmic, atomic number / proton number 35,37, 65-67, 117, 123, 196

nombre d’Alfvén, Alfvén number 93,182

nombre d’atoms per entitat, number of atoms per entity 67

nombre d’entitats, number of entities 21,24, 61-62, 69, 190

nombre d’estats, number of states 61,190, 195

nombre d’Euler, Euler number 93,185

nombre d’ones, wavenumber 40, 42-43, 49, 50, 52, 53, 56, 58, 98, 135, 137, 200,
201, 202, tercera pagina de la guarda posterior

nombre d’ones angular de Debye, Debye angular wavenumber 58

nombre d’ones de la transicid, transition wavenumber 40

nombre d’ones de vibracié harmonica, harmonic vibration wavenumber 40,
202

nombre d’ones en el buit, wavenumber in vacuum 50,52, 200

nombre d’ones[en un medi), wavenumber [in a medium] 50

nombre d’oxidacié, oxidation number 67

nombre de carrega, charge number 35, 66-67, 69, 83, 118, 196

nombre de carrega d’un 16, charge number of an ion 83,118

nombre de carrega de la reaccié d’una cel-la electroquimica, charge number of
electrochemical cell reaction 69, 83, 200

nombre de col-lisions, collision number / collision density 81,196

nombre de Cowling, Cowling number 93, 184

nombre de Fourier, Fourier number 93, 186

nombre de Fourier per a transferéncia de materia, Fourier number for mass trans-
fer 93
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nombre de Froude, Fruode number 93, 186

nombre de Grashof, Grashof number 93, 186

nombre de Grashof per a transferéncia de materia, Grashof number for mass
transfer 93

nombre de Hartmann, Hartmann number 93,187

nombre de Knudsen, Knudsen number 93,188

nombre de Lewis, Lewis number 93, 189

nombre de Mach, Mach number 93,190

nombre de mols, number of moles 21, 69

nombre de neutrons, neutron number 37,190

nombre de nucleons, nucleon number / mass number 37, 66, 182

nombre de Nusselt, Nusselt number 93,190

nombre de Nusselt per a transferéncia de materia, Nusselt number for mass trans-
fer 93

nombre de Péclet, Péclet number 93,191

nombre de Péclet per a transferéncia de materia, Péclet number for mass transfer
93

nombre de Prandtl, Prandt! number 93,191

nombre de protons, proton number / atomic number 37, 66,123, 196

nombre de Rayleigh, Rayleigh number 93,193

nombre de Reynolds, Reynolds number 22,93,193

nombre de Reynolds magnétic, magnetic Reynolds number 93,193

nombre de Schmidt, Schmidt number 93, 193

nombre de Sherwood, Sherwood number 94, 193

nombre de simetria, symmetry number 61,193, 201

nombre de Stanton, Stanton number 93, 194

nombre de Stanton per a transferéncia de materia, Stanton number for mass trans-
fer 93

nombre de Strouhal, Strouhal number 93,194

nombre de transport, transport number 85,194

nombre de Weber, Weber number 93,195

nombre massic, mass number / nucleon number 37,66-67, 182

nombre quantic, guantum number 37,44, 46, 48,123

nombre quantic d’espin nuclear, nuclear spin quantum number 123

nombre quantic de moment angular, angular momentum quantum number 40,
43-44,188-190, 199, 203

nombre quantic principal [de 'atom de HJ, principal [H atom] quantum number
37,190

nombre quantic vibracional, vibrational quantum number 40, 189, 195

nombres, numbers 20, 22, 35-37, 40, 42-44, 48-49, 60, 66, 68, 85, 107-108, 123,
138, 140, 154
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nomenclatura de la corrosid, corrosion nomenclature 83
nuclids, nuclides 66,117,119, 121-123, 125,127,129, 131, 133

@)

oersted, oersted 146,191

ohm, obm 97, 145, 203

ohm internacional [dels] EUA, US international obm 145

ohm internacional mitja, mean international ohm 145

operador, operator 32-36,44-46, 52,110

operador coulombia, coulomb operator 35,188

operador d’energia cinetica, kinetic energy operator 32

operador de bescanvi, exchange operator 35,188

operador de Fock, Fock operator  35-36, 185

operador de moment angular, angular momentum operator 32

operador de quantitat de moviment, momentum operator 32

operador de rotacid n-ari, n-fold rotation operator 46, 184

operador de simetria d’identitat, identity symmetry operator - 45, 185

operador de simetria d’inversio, inversion symmetry operator 46,187

operador de simetria d’inversié fixa a espal, space-fixed inversion symmetry ope-
rator 45,185

operador de simetria de permutacid, permutation symmetry operator 45,191

operador de simetria de rotacié-reflexid, rotation-reflection symmetry operator
46,193

operador hamiltonia, hamiltonian operator 32

operador laplacia, Laplacian operator 111

operador nabla, nabla operator 33,110

operadors de simetria, symmetry operators 45-46

operadors logics, logical operators 111

operadors matematics, mathematical operators 109

orbital atomic, atomic orbital 160, 202

orbital molecular, molecular orbital 33-34, 36, 163, 165-166, 202

orbitals de tipus gaussia, Gaussian type orbitals 36

orbitals de tipus Slater, Slater type orbitals 36

ordre d’enllac, bond order 33-34, 190

ordre de reaccid, order of reaction 86, 189-190

ordre de reflexid, order of reflection 58,190

ordre global de reaccié, overall order of reaction 80

ordre parcial de reaccid, partial order of reaction 80

osmol, osmole 75
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P

parametre d’apantallament, shielding parameter 36

parametre d’asimetria, asymmetry parameter 40, 199

parametre d’asimetria de Wang, Wang asymmetry parameter 42
parametre d’energia, energy parameter 33,195

parametre d’impacte, impact parameter 81-82,182

parametre de Griineisen, Griineisen parameter 58,198

parametre de temperatura inversa, reciprocal temperature parameter 61,197
parametres d’ordre de curt abast, short range order parameters 58, 201
parametres d’ordre de llarg abast, long range order parameters 58, 203
parell de forces, torque / moment of a force 29,190, 194

parsec, parsec 141,191

part per bili6, part per billion 104, 191

part per cent, part per hundred 104, 166, 191

part per cent milions, part per hundred million 104, 166, 191

part per mil, part per thousand 104, 166, 191

part per milid, part per million 102-103, 166, 191

part per quadrilié, part per quadrillion 104, 191

part per trilid, part per trillion 104, 191

particula alfa, alpha-particle 65,118,197

particula beta, beta-particle 118,197

pascal, pascal 97,143,191, segona pagina de la guarda posterior

per cent, percent 102-104, 123, 166, 203

per mil, permille 104, 166,203

periode, period 28, 38, 80, 119, 194

periode de semidesintegracid, half life 38, 80, 194

periode de semireaccid, half life 194

permeabilitat, permeability 22, 31,93, 99, 152, 200

permeabilitat del buit, permeability of vacuum 31, 113, 148, 200
permeabilitat relativa, relative permeability 22,31, 152

permitivitat, permittivity 31,99, 113, 148, 151-152, 198

permitivitat del buit, permittivity of vacuum 31,113, 148, 198
permitivitat relativa, relative permittivity 31, 151

pes, weight 29,41, 61-63, 104, 119-122, 166, 186, 191

pes atomic, atomic weight / relative atomic mass  62-63, 119-122, 182
pes estadistic, statistical weight 41, 61-62, 195, 197, 203

pes molecular, molecular weight  62-63, 166

pesos atomics estandard, standard atomic weights 63,119, 123

pesos atomics estandard dels elements, standard atomic weights of elements 119
peta-, peta- 99,191
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peu, foot 27-28, 141,185

pH,pH 84, 86, 88-89, 174, 191

pico-, pico- 99,191

pila, galvanic cell 84, 85, 86-87, 88

pila galvanica Vegex pila

pi6, pion 118,200

pla de reflexié, reflection plane 46, 201

plans del cristall, crystal planes 60

poder de resolucié, resolving power 51,193

poder rotatori, rotatory power 52, 54,203

poder rotatori optic, optical rotatory power 52,54

poder rotatori optic especific, specific optical rotatory power 52, 54,203

poder rotatori optic molar, molar optical rotatory power 52,54

poise, poise 143,191

polaritzabilitat, polarizability 38-39, 146, 148, 152

polaritzabilitat electrica d’una molecula, electric polarizability of a molecule 38,
196

polaritzacié, polaritzation 146

polaritzacié dieléctrica, dielectric polarization 31, 191

polzada, inch 141,143,187

positroni, positronium 117

potencia, power 30,50, 97, 100, 105-106, 143, 152, 191

potencia col-lectora de llum, light gathering power 51-52

poténcia radiant, radiant power / radiant energy per time 50, 202

potencial absolut d’electrode, absolute electrode potential 86

potencial d’electrode, electrode potential 88

potencial de la reaccié d’una cel-la electroquimica, potential of electrochemical cell
reaction / emf of the cell 84

potencial del vector magneétic, magnetic vector potential 32,182

potencial electric, electric potential 30, 39, 84, 86-87, 97, 145, 148, 152, 195, 202

potencial electric de superficie, surface electric potential 84,202

potencial electric extern, outer electric potential 84,202

potencial electric intern, inner electric potential 84,202

potencial electrocinetic, electrokinetic potential / zeta potential 85,198

potencial electroquimic, electrochemical potential 84, 86,200

potencial estandard d’eléctrode, standard electrode potential 85, 88

potencial estandard de la reaccié d’una cella electroquimica, standard potential of
the electrochemical cell reaction / standard emf 84

potencial quimic, chemical potential 23, 62,72, 74, 78-79, 86, 200

potencial quimic estandard, standard chemical potential 72,74, 78-79

potencial zeta, zeta potential / electrokinetic potential 85, 198
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prefixos de I'SI, ST prefixes 95, 99-100

prefixos SI, SI prefixes 95, 99-100

presentaci6 dels espectres, presentation of spectra 49

pressio, pressure / stress  22-24, 29, 54, 62-63, 72, 74, 78-81, 90, 93-94, 97, 101,
106, 135-136, 143, 166, 168, 191

pressi6 de estat estandard, standard state pressure 80

pressié estandard, standard pressure 63, 78-80

prcssié osmotica, osmotic pressure 74,200

pre5510 parcial, partial pressure 54, 62-63, 81

pressm superficial, surface pressure 90,200

pressio [total], [total] pressure 62

primera constant de radiacio, first radiation constant 51, 114, 183

primera hiperpolaritzabilitat, first byper-polarizability 38,197

primera hipersusceptibilitat, first hyper-susceptibility 31

probabilitat, probability 32-34,53, 61, 81-82, 191

probabilitat de transicid, transition probability 53, 81,191

probabilitat de transici6 d’Einstein, Einstein transition probability 50, 53, 182

productes d’unitats, products of units 25

productes de magnituds fisiques, products of physical quantity 25

propietats de les particules, particle properties  117-118

propietats de transport, transport properties 92

propietats interficials, interface properties 91

propietats superficials, surface properties 91

propietats termodinamiques, thermodynamic properties 80

protd, proton  37-39, 43, 65, 83, 113-114, 118, 144, 191

pulsacié, pulstance / angular frequency / circular frequency 50, 202

pulsancia, pulsatance / angular frequency / circular frequency 50,202

Q

quantitat, amount / amount of substance / chemical amount 21, 63-64, 70, 77,
97,190

quantitat adsorbida, adsorbed amount 90

quantitat d’electricitat, quantity of electricity / electric charge 30,192

quantitat de moviment, momentum 29, 61-62, 102, 191

quantitat de moviment generalitzada, generalized momentum 61

quantitat de moviment [lineal), /linear] momentum 102

quantitat de substancia, amount of substance / chemical amount / amount 21,
24,53-54, 62, 64, 68-69, 76, 79, 82,91, 95-97, 144, 190

quantitat quimica, chemical amount / amount of substance / amount ~ 21,62,69, 190
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quantitat superficial, surface amount 90

quantitat superficial d’excés, excess surface amount 91

qufmica col-loidal, colloid chemistry 92

qulmlca de superficies, surface chemistry 74,90

qulmlca general general chemistry 62, 64

quimica quantica, guantum chemistry 16, 32-34

quocient de reaccid, reaction quotient 73,192

quocients d’unitats, guotients of units 25

quocients de magnituds fisiques, guotients of physical quantity 25

R

racionalitzat -ada, rational 149

rad, rad 28, 31,50,52,57-58, 81, 90, 97-98, 101, 105, 144

radi, radius 28,37, 81, 85-86, 114, 121, 181, 192, 198

radi d’esferes rigides, hard sphere radius 81

radi de Bohr, Bohr radius 37,114, 181

radi invers, reciprocal radius 85,198

radi invers de I’atmosfera ionica, reciprocal radius of ionic atmosphere 85, 199

radiaci6 electromagneética, electromagnetic radiation 49

radian, radian 28, 97-98, 105, 144, 192

radiancia, radiance 50, 52, 189

radioactivitat, radioactivity 144

ra6 de mobilitat, mobility ratio 59, 183

rad entre la circumferéncia i el diametre d’un cercle, ratio of circumference to dia-
meter of a circle 114,200

rad giromagnética, gymmagnetic ratio / magnetogyn'c ratio 37,114,197

rad glromagnetlca del proté, proton magnetogyricratio 114,197

rad magnetoglrlca, magnetogync ratio / gyromagnetic ratio  37,41-42,197

raé magnetogirica del proté, proton magnetogyric ratio 114,197

rapidesa, speed 28,98, 183, 195

reaccié de combustid, combustion reaction 76, 183

reacci6 de formacio, formation reaction 76, 185

reaccid en general reaction in general 75-76

reaccié quimica, chemical reaction 68,75, 77, 80, 82-83

reaccions nuclears, nuclear reactions 65

reactancia, reactance 31-32,195

recobriment superficial, surface coverage 90,199

recorregut, path length 28,193

recorregut lliure mitja, mean free path 59, 81, 93,199
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reflectincia, reflectance 51, 161, 201

refraccié molar, molar refraction 51,193

relacié de capacitats calorifiques, ratio of heat capacities 72,197,199

relacié de Curie, Curie relation 139, 157

rem, rem 93, 144, 167, 192

rendiment, yield 51,81, 83

rendiment fotoquimic, photochemical yield 81

rendiment quantic, guantum yield 81, 83,202

resisténcia electrica, electric resistance 31,97, 145,193

resisténcia termica, thermal resistance 92,193

resistivitat, resistivity 31,58, 201

resistivitat residual, residual resistivity 58

resolucid, resolution 51,53, 136, 163, 168

ressonancia d’espin electronic, electron spin resonance 42,49, 162

ressonancia magnetica nuclear, nuclear magnetic resonance 41,49, 167

ressonancia paramagnetica electronica, electron paramagnetic resonance 42,
162

RMN (‘ressonancia magnetica nuclear’), NMR (‘nuclear magnetic resonance’)
41, 49, 166-167

rontgen, rontgen 147,193

rotacid especifica, specific rotation 54

rotacié optica, optical rotation 52, 54

rotacional d’un camp vectorial, curl of a vector field 111

rydberg, rydberg 37,114, 142,167,193

S

SCF (‘[teoria del] camp autoconsistent’), SCF (‘self-consistent field [theory]’)
36, 160, 165, 167

seccid eficacg, cross section 38,51, 53-55, 81, 186-187

secci6 eficag d’absorcid, absorption cross section 51, 53-54, 201

secci6 eficag d’absorcié integrada, integrated absorption cross section 51,186

secci6 eficag d’absorcid neta, net absorption cross section 51,53

secci6 eficag [d’una reaccié nuclear], [nuclear reaction] cross section 38

secci6 eficac de col-lisié, collision cross section 81

secci6 eficag diferencial, differential cross section 81,187

seccié eficac total, total cross section 81

segon, second 23,72,74,82,95-98, 101, 104, 108, 141-142, 144, 147, 149, 161,
165, 193, 203

segon coeficient del virial, second virial coefficient 72,74, 183
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segon [d’arc], second [of arc] 101, 144

segon llum, light second 141

segona constant de radiacié, second radiation constant 51, 114, 183

segona hiperpolaritzabilitat, second hyper-polarizability 38,197

segona hipersusceptibilitat, second hyper-susceptibility 31

SI (‘sistema internacional [d’unitats]’), SI (‘international system [of units]’) 15-
16, 21, 27-34, 37-38, 40-44, 50-53, 56-59, 61-63, 71-74, 80-81, 83-86, 90, 92-93,
95-104, 135, 140-153

slemens, siemens 97,194

sievert, sievert 97-98, 144, 194

sigles, acronyms  159-169 i passim

signe de producte, product sign 109, 200

simbol de Levi-Civita, Levi-Civita symbol 110, 198

simbols, symbols  159-169, 181-203 i passim

simbols d’elements, symbols for elements 65, 119-123, 181

simbols d’entitats excitades, symbols for excited entities 66-67

simbols d’especies de simetria, symbols for symmetry species 45

simbols d’estat excitat, excitation symbols  66-67

simbols d’estats, symbols for states 46-47,75-80

simbols d’estats d’agregacid, symbols for states of aggregation  70-71

simbols d’operacions de simetria, symbols for symmetry operations 45

simbols d’operadors matematics, symbols for mathematical operators 109

simbols d’unitats, symbols for units 20

simbols de constants matematiques, symbols for mathematical constants 114

simbols de funcions especials, symbols for special functions 109

simbols de funcions matematiques, symbols for mathematical functions 109

simbols de Herman-Maugin d’operacions de simetria, Herman-Maugin symbols
of symmetry operations 46, 60

simbols de les magnituds fisiques, symbols of physical quantities 22, 86, 103,
136, 181

simbols de les particules, particle symbols / symbols for particles 65

simbols de molecules, symbols for molecules 67

simbols de processos, symbols for processes  75-78

simbols de radicals, symbols for radicals 67

simbols de reaccions nuclears, symbols for nuclear reactions 65

simbols de reaccions quimiques, symbols for chemical reactions 64, 68-69, 75-
78

simbols de Schonflies, Schonflies symbols 46

simbols de tensors, symbols for tensors 22

simbols de vectors, symbols for vectors 22

simbols del reticle cristalli, crystal lattice symbols 60
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simbols dels nombres quantics, symbols for quantum numbers  43-44

simbols dels ndclids, symbols for nuclides 66

simbols dels operadors de moment angular, symbols for angular momentum ope-
rators 43-44

simbols dels termes espectrals, term symbols 46

simbols matematics, mathematical symbols  107-111

sistema d’unitats, #nit system 20

sistema d’unitats atomiques, atomic unit system 101, 144-145, 153

sistema d’unitats de I’SI, ST unit system  95-97

sistema d’unitats gaussia, Gaussian unit system  148-149

sistema d’unitats SI, ST unit system  95-97

sistema d’unitats uem, emu unit system  148-149, 151-152

sistema d’unitats ues, esu unit system  148-151

sistema gaussia, Gaussian system 148-149, 152

sistema internacional d’unitats, international system of units 15, 95, 168

sistema uem, emu system  151-152

sistema ues, es# system 148, 150-153

sobrepotencial, overpotential 84,198

sobretensid, overpotential 84,198

solid, solid 28,52,57,70-71, 75, 79, 82, 193

solid amorf, amorphous solid 71, 182

solubilitat, solubility 63,75,193

solucid, solution 54, 64,71, 75, 88-89, 193

solucié aquosa, agueous solution 71,182

solucié molal, molal solution 64

solucié molar, molar solution 64

solut, solute 54, 63-64, 75,79, 138-139

solvent, solvent 75

STO (‘orbital de Slater’), STO (“Slater-type orbital’) 36,168

stokes, stokes 143, 160-161, 194

sublimacié, sublimation 75,193

substancia pura, pure substance 76, 78-79, 203

substancia vitria, viterous substance 70, 195

suma d’estats, sum over states 61

sumatori, summation sign 109, 201

susceptancia, susceptance 31,183

susceptibilitat electrica, electric susceptibility 31-32, 149, 152, 156, 202

susceptibilitat magnetica, magnetic susceptibility 31-32, 139, 147, 149, 152, 156,
199, 202

susceptibilitat magnética molar, molar magnetic susceptibility 32,139, 147, 202

svedberg, svedberg 142,194
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T

taula de factors de conversié d’energia, energy conversion factors table tercera
pagina de la guarda posterior

taula de factors de conversié de pressions, pressure conversion factors table  se-
gona pagina de la guarda posterior

taxa de dosi absorbida, absorbed dose rate 99

temperatura, temperature 21, 23, 52, 54, 56, 59, 61, 71, 74, 78, 93-98, 135, 140,
143, 147, 166, 168, 199, tercera pagina de la guarda posterior

temperatura caracteristica, characteristic temperature 61

temperatura caracteristica [de Weiss], characteristic [Weiss] temperature 59

temperatura Celsius, Celsius temperature 54,71, 97-98, 147, 194

temperatura centigrada, centigrade temperature 74

temperatura de Curie, Curie temperature 59

temperatura de Néel, Néel temperature 59

temperatura Rankine, Rankine temperature 143

temperatura de Weiss, Weiss temperature 59

temperatura Fahrenheit, Fabrenbeit temperature 147

temperatura termodinamica, thermodynamic temperature 21, 71, 94-97, 143,
147,194

temps, time 21, 28, 33, 38, 41, 43, 50, 52, 58, 60, 69, 80, 82, 93-95, 97, 100, 102,
104,110, 119, 123, 140, 142, 148-150, 153, 168, 194

temps de relaxacid, relaxation time / characteristic time interval / time constant
28, 38,41, 43, 58, 80, 194, 201

temps de relaxacié longitudinal, longitudinal relaxation time 38,41, 43

temps de relaxaci6 transversal, transverse relaxation time 38, 41,43

tensio, stress 29, 43,72, 90-93, 98

tensié de cisallament, shear stress 29, 201

tensié de pel-licula, film tension 90, 201

tensi6 interficial, interfacial tension 90, 92

tensié normal, normal stress 29, 201

tensi6 superficial, surface tension 29,72, 90-93, 98, 197, 201

tensor conductivitat, conductivity tensor 58

tensor conductivitat térmica, thermal conductivity tensor 58

tensor d’energia d’interaccié quadrupolar, guadrupole interaction energy tensor
38,202

tensor gradient de camp electric, electric field gradient tensor 38

tensor resistivitat, resistivity tensor 58

teoria d’orbitals moleculars de Hiickel, Hiickel molecular orbital theory 33

teoria de Hartree-Fock, Hartree-Fock theory 34

teoria de Hartree-Fock-Roothaan, Hartree-Fock-Roothaan theory 36



{NDEX DE MOTS CATALA-ANGLES 239

teoria del camp autoconsistent, self consistent field theory 34-35
teoria electromagnetica, electromagnetic theory 148-150, 152, 155
tera-, tera- 99, 194

tercer coeficient del virial, third virial coefficient 72,184

terme electronic, electronic term 40, 68, 194

terme espectral, term 40

terme rotacional, rotational term 40, 186

terme total, total term 40, 194

terme vibracional, vibrational term 40, 42, 186

termodinamica, thermodynamics 21, 61,71, 75-76,94-97, 111, 143, 147
termodinamica estadistica, statistical thermodynamics 61
termodinamica quimica, chemical thermodynamics 71,75

tesla, tesla 97, 146, 194

tipografia dels nombres, printing of numbers 107

tona, tonne 101, 142, 194

torr, torr 94, 136, 143, 194, segona pagina de la guarda posterior
transicid, transition 40-41, 48, 50, 52-56, 75-76, 81-83, 96, 168, 194
transicié electronica, electronic transition 53

transicions, transitions 48-49, 53-56

transicions espectroscopiques, spectroscopic transitions 48
transicions rotacionals, rotational transitions 49

transicions vibroniques, vibronic transitions 48

transmitancia, transmittance / transmission factor 51,53, 194,201
transposada conjugada, conjugate transpose 111

treball, work 29,58,71,97,113, 195

tritd, triton 65, 118, 194

U

ua,au 144-146

ua d’accid, au of action 143

ua de forga, au of force 142

ua de temps, au of time 142

uem, emu 144-147

ues, esu  144-146

uncga, ounce 142,191

unitat astronomica, astronomical unit 141, 160, 169, 182
unitat d’entropia, entropy unit 143,169, 185

unitat d’una magnitud, #nit of physical quantity 19
unitat de massa atomica, atomic mass unit 38, 63,101, 117,119, 142, 169
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unitat de massa atdomica unificada, unified atomic mass unit 38, 63, 101, 113,
117,119, 142, 194

unitat férmula, formula unit 63, 67, 85

unitat térmica britdnica, British thermal unit 142, 160, 183

unitat X, X #nit 141, 195

unitats, #nits  19-25,28-30, 32-34, 36, 38-40, 42-44, 52-56, 62, 67, 75-77,95-106,
123-124, 135-140, 146-154, 168, 181

unitats atomiques, atomic units 33-34, 39, 101-102, 135, 137, 148-149, 153-
154

unitats de base [de I’SI], ST base units  95-96, 142

unitats de 'S, ST units 44, 52-53,95-101, 103, 135, 140, 148, 153

unitats derivades [de I'SI], S7 derived units 29, 97-99

unitats SI, §7 units 44, 52-53, 95-101, 103, 135, 140, 148, 153

unitats SI de base, ST base units  95-97

unitats SI derivades, S derived units 95, 97-98

unitats SI suplementaries, SI supplementary units 98

unitats suplementaries [de I'SI], S7 supplementary units 98

v

valor esperat d’un operador, expectation value of operator 33

valor esperat del hamiltonia del centre (core), expectation value of the core hamil-
tonian 35

valor numeric d’una magnitud fisica, numerical value of physical quantity
19

vapor, vapour 70,136,143,161, 165, 169

vaporitzacio, vaporization 75-76, 195

vector [circular] del reticle reciproc, circular reciprocal lattice vector 57

vector d’ona, wave vector 188,192

vector d’ona angular, angular wave vector 59

vector d’ona circular, circular wave vector / propagation vector 59

vector de Burgers, Burgers vector 58, 182

vector de desplagament d’un i6, displacement vector of an ion 58, 194

vector de posicid, position vector 28,58, 193

vector de posicié d’equilibri d’un 16, equilibrium position vector of an ion 58

vector de posic16 d’una particula, particle position vector 58

vector de posicié molecular, molecular position vector 61

vector de Poynting, Poynting vector 32,157,193

vector de Poynting-Umov, Poynting-Umov vector 32

vector de propagaci, propagation vector / circular wave vector 59
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vector de quantitat de moviment molecular, molecular momentum vector 61

vector de reticle, lattice vector 57,192

vector del reticle reciproc, reciprocal lattice vector 57-59, 181-183, 186

vector unitari, #nit vector 110-111, 184, 187-188

vector velocitat molecular, molecular velocity vector 61

vectors, vectors 23,32,57,59,108,110

vectors [circulars] fonamentals de translacié del reticle reciproc, [circular] funda-
mental translation vectors for the reciprocal lattice  57,181-183

vectors de translacid, translation vectors 57

vectors fonamentals de translacié del reticle, fundamental translation vectors for
the crystal lattice 57, 181-183

velocitat (modul)  Vegen rapidesa

velocitat (vector), velocity 28-29, 38, 42, 50, 53, 59, 61, 80-84, 86, 91-94, 98, 102,
113, 148, 155, 157, 183, 195

velocitat angular, angular velocity  28-29, 98, 202

velocitat de canvi, rate of change 80-81, 192

velocitat de canvi de concentracid, rate of concentration change 80,192

velocitat de canvi [de la magnitud X], rate of change [of quantity X] 80

velocitat de conversio, rate of conversion 80

velocitat de flux, flow rate 92,157,192

velocitat de flux de calor, heat flow rate 92,202

velocitat de flux en massa, mass flow rate 92

velocitat de flux en volum, volume flow rate 92

velocitat de la llum, speed of light 42,50, 102, 113, 148

velocitat de la llum en el buit, speed of light in vacuum 50, 113, 183

velocitat de la llum en un medi, speed of light in a medium 50

velocitat de reaccid, rate of reaction 80, 82,195

velocitat mitjana, average speed 61,94

velocitat molecular, molecular velocity 61

velocitat relativa, relative speed 81

velocitat relativa mitjana, mean relative speed 81

vida mitjana, mean life 38,118

viscositat, viscosity 30,93, 99, 143, 198, 200

viscositat cinematica, kinematic viscosity 30, 99, 143, 200

viscositat dindmica, dynamic viscosity 30,99, 143

volt, volt 97,100-101, 117, 137, 142, 145, 195

volt internacional, international volt 145

volt internacional [dels] EUA, US international volt 145

volt internacional mitja, mean international volt 145

volum, volume 22-24,28-29,31,57,59, 61-63,71-72, 74, 81-82, 92-93, 98, 101-
104, 113, 141, 144, 146-147, 195
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volum a ’espai de fases, volume in phase space 61,203

volum d’activacié, volume of activation 81

volum d’imantacié, magnetization volume 146

volum de polaritzabilitat, polarizability volume 146

volum especific, specificvolume 24,29, 98, 195

volum molar, molar volume 22,24, 62-63, 71,74, 98,113, 144, 147
volum molar d’un gas ideal, molar volume of ideal gas 113

W
watt, watt 97,143,195
weber, weber 93,97, 146, 195

X

yocto-, yocto- 99, 196
yotta-, yotta- 99, 196

Z

zepto-, zepto- 99,196
zero de I'escala Celsius, Celsius scale zero 113
zetta-, zetta- 40, 85,99, 178, 196
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L’ordenaci6 alfabética de les entrades s’ha fet d’acord amb el sistema discon-
tinu amb particules, és a dir, mot a mot. Quan es déna més d’una pagma de refe-
réncia, la negreta indica la referéncia general més util. Els termes sinonims o estre-
tament relacionats estan separats per una barra.

A

ab initio (‘from the beginning’), ab initio (‘des del comengament’) 34

abbreviations, abreviatures / abreviacions 16,92, 159-169 1 passim

abcoulomb, abcoulomb 144

absolute activity, activitat absoluta 61, 72,198

absolute electrode potential, potencial absolut d’electrode 86

absorbance, absorbancia 51,53, 56, 182

absorbed dose [of radiation], dosi [de radiacié] absorbida 97, 144

absorbed dose rate, taxa de dosi absorbida 99

absorptance, absortancia / factor d’absorcié 51, 53, 196

absorption, absorcié 48

absorption band intensity, intensitat [de la banda] d’absorcié  54,57,182,193,197

absorption coefficient, coeficient d’absorcié 24, 51-54, 56, 181, 188, 196

absorption cross section, seccid eficag d’absorcié 51, 53-54, 201

absorption factor, factor d’absorcié / absortancia 51, 196

absorption index, index d’absorcié 51, 188

absorption intensity, intensitat d’absorcié6  54-55, 57, 182, 193, 198

acceleration, acceleracié 28,98, 142, 181

acceleration due to gravity, acceleraci6 de la gravetat / acceleracié de caiguda lliu-
re 29,91,93,114, 142, 186
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acceleration of free fall, acceleracié de caiguda lliure / acceleracié de la gravetat
29,91,93,114, 142, 186

acceptor ionization energy, energia d’ionitzacié de 'acceptor 59

acid dissociation equilibrium constant, constant d’equilibri de dissociacié d’un
acid 75

acoustic factors, factors actstics 30

acoustics, acustica  29-30, 104-106, 196-197, 200

acre, acre 141

acronyms, acronims / sigles  159-169

action, accié / moment angular 29, 102, 143, 153, 199

activated complex, complex activat 76, 160

activation energy, energia d’activacié 82

activity, activitat 38, 61, 72-75, 83, 85, 88-89, 97, 181

activity coefficient, coeficient d’activitat 73, 83, 89, 185, 197

activity coefficient referenced to Henry’s law concentration basis, coeficient d’ac-
tivitat referent a la llei de Henry expressat en concentracions 73

activity coefficient referenced to Henry’s law molality basis, coeficient d’activitat
referent a la llei de Henry expressat en molalitats 73

activity coefficient referenced to Henry’s law mole fraction basis, coeficient d’acti-
vitat referent a la llei de Henry expressat en fraccions molars 73

activity coefficient referenced to Raoult’s law, coeficient d’activitat referent a la
llei de Raoult 73

activity [of a radioactive substance], activitat [d’una substancia radioactiva] 38

activity of an electrolyte, activitat d’un electrolit 83

admittance, admitancia 31, 196

adsorbed, adsorbit -ida 71, 90-91, 182

adsorbed amount, quantitat adsorbida 90

adsorbed species, especie adsorbida 71

adsorption, adsorcié 76,91

advancement, avancament / extensié de la reaccié  63-64, 200

affinity of reaction, afinitat de reaccié 73, 182

Alfvén number, nombre d’Alfvén 93,182

alpha-particle, particulaalfa 65,118,197

amagat, amagat 28,144, 147, 182

amorphous solid, solid amorf 71, 182

amount, quantitat / quantitat de substincia / quantitat quimica 21, 63-64, 70,
77,97, 190

amount concentration, concentracié en quantitat / concentracié en quantitat [de
substancia] 21, 24, 53-54, 63-64, 98-99

amount concentration [of substance], concentracié en quantitat [de substincia] /
concentracié en quantitat 21, 24, 53-54, 63-64, 98-99, 183
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amount density, densitat en quantitat de substancia 144

amount fraction, fraccié en quantitat / fraccié molar / fraccié en nombre 62,195

amount of substance, quantitat de substancia / quantitat quimica / quantitat 21,
24, 53-54, 62, 64, 68-69, 76, 79, 82, 91, 95-97, 144, 190

ampere, ampere 95-97, 144, 148, 151, 165, 182

amplitude levels, nivells d’amplitud 105

angle, angle 28, 31, 52, 54, 58, 81-82, 90, 97, 101, 144, 160, 165, 186, 196-198,
200-201

angle of optical rotation, angle de rotacié optica 52,196

angstrom, angstrom 43, 101, 136, 141, 182

angular frequency, frequiéncia angular / freqiiencia circular / pulsancia / pulsacié
28-29, 38, 50, 58, 104, 202

angular momentum, moment angular / accié6 29, 37, 39-40, 43-44, 46, 117, 123,
143,153, 187-190, 200

angular momentum operator, operador de moment angular 32

angular momentum quantum number, nombre quantic de moment angular 40,
43-44, 188-190, 199, 203

angular velocity, velocitat angular  28-29, 98, 202

angular wave vector, vector d’ona angular 59

anode, anode 86

anticommutator, anticommutador 33

aqueous solution, solucié aquosa 71, 182

area, area 24, 28, 32, 39, 52, 74, 82, 90-93, 98, 101, 124, 141, 145, 155-156, 181-
182,193

area per molecule, area per molecula  90-91, 201

area per molecule in a filled monolayer, area per molécula en una monocapa com-
pleta 90

areic,d’area 24,32, 82,92, 155-156

[Arrbenius] activation energy, energia d’activacié [d’Arrhenius]  81-82

astronomical unit, unitat astronomica 141, 160, 169, 182

asymmetry parameter, parametre d’asimetria 40, 199

atmosphere, atmosfera 85, 104, 113, 136, 142-143, 182, segona pagina de la guar-
da posterior

atomic mass, massa atdomica / massa de ’atom  37-38, 62-63, 101, 113, 117, 119-
133, 142, 169

atomic mass constant, constant de massa atomica 37,62, 113,119, 189

atomic mass unit, unitat de massa atdmica 38, 63,101, 117, 119, 142, 169

atomic masses of nuclides, masses atomiques dels niclids  123-133

atomic number, nombre atdmic / nombre de protons  35,37,65-67,117,123,196

atomic orbital, orbital atomic 160, 202

atomic orbital basis function, funcié de base d’orbitals atomics 33, 36
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atomic scattering factor, factor de dispersié atdomica 58, 185

atomic states, estats atomics 46

atomic unit system, sistema d’unitats atomiques 101, 144-145, 153
atomic units, unitats atomiques  33-34, 39, 101-102, 135, 137, 148-149, 153-154
atomic weight, pes atdomic / massa atomica relativa  62-63, 119-122, 182
atomization, atomitzacid 76,78, 182

atto-, atto- 99, 181

au,ua 144-146

au of action, ua d’acci6 143

au of force, ua de forca 142

au of time, ua de temps 142

average molar mass, massa molar mitjana 63, 90

average speed, velocitat mitjana 61, 94

Awogadro constant, constant d’Avogadro 21, 61-62, 69, 113, 189-190

B

bar,bar 63,79, 87,101, 113, 136-137, 143, 177, 183, segona pagina de la guarda
pOSt&rlOr

barn,barn 101, 124, 141, 183

barrel, barril 141

base hydrolysis constant, constant d’hidrolisi d’una base 75

base of natural logarithms, base dels logaritmes neperians 109, 114, 184

base physical guantities, magnituds fisiques de base 21

becquerel, becquerel 97-98, 144, 183

bel, bel 104-105, 183

beta-particle, particula beta 118, 197

binomial coefficient, coeficient binomic 109

biot, biot 144,151,183

Bloch function, funcié de Bloch 59, 194

bobr, bohr 102, 114,139, 141, 153, 185

Bobr magneton, magneté de Bohr 37,102, 114, 139, 146, 148, 160, 200

Bohr radius, radi de Bohr 37,114, 181

Boltzmann constant, constant de Boltzmann 61, 80, 94, 113, 188

bond order, ordre d’enllac  33-34, 190

Bragg angle, angle de Bragg 58, 197

breadth, amplaria 28, 163, 182, 197

British thermal unit, unitat térmica britinica 142, 160, 183

bulk modulus, mddul ctibic / modul de compressié 30, 188

bulk strain, deformacié ctbica 30, 199

Burgers vector, vector de Burgers 58, 182
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C

calorie, caloria 142, 183

15 °C calorie, caloriaa 15°C 142

candela, candela 52, 96-97, 183

capacitance, capacitat 22, 24, 31, 38, 59,71-72, 93, 97-98, 143, 152, 155, 183

cartesian space coordinates, coordenades cartesianes espacials 28, 195-196

cathode, citode 86

cell Vegeu electrochemical cell, galvanic cell

Celsius scale zero, zero de ’escala Celsius 113

Celsius temperature, temperatura Celsius 54,71, 97-98, 147, 194

centi-, centi- 99,183

centigrade temperature, temperatura centigrada 74

centimetre, centimetre 141

centipoise, centipoise 143

centrifugal distortion constants, constants de distorsié centrifuga  40,42,184,197-198

CGPM (‘Conférence Générale des Poids et Mesures’), CGPM (‘Conferencia Ge-
neral de Pesos 1 Mesures’) 38, 63, 95-96, 101, 154

characteristic temperature, temperatura caracteristica 61

characteristic time interval, interval de temps caracteristic / temps de relaxacié /
constant de temps 28, 194, 201

characteristic [ Weiss] temperature, temperatura caracteristica [de Weiss] 59

charge, carrega 24,30, 32-37, 39, 59-60, 65-67, 69, 83-87, 92, 96-97,99,102, 113,
117-118, 123, 140, 144-145, 149-153, 155, 161, 166

charge density, densitat de carrega 24, 30, 33, 39, 59-60, 84, 99, 145, 192, 201

charge density of electrons, densitat de carrega electronica 33, 59

charge number, nombre de carrega 35, 66-67, 69, 83, 118, 196

charge number of an ion, nombre de carregad’unié 83,118

charge number of electrochemical cell reaction, nombre de carrega de la reaccié
d’una cel-la electroquimica 69, 83, 200

chemical amount, quantitat quimica / quantitat de substancia / quantitat 21, 62,
69,190

chemical equation, equacié quimica 64

chemical formulae, férmules quimiques  67-68

chemical kinetics, cinética quimica 16, 80

chemical potential, potencial quimic 23, 62,72, 74, 78-79, 86, 200

chemical reaction, reaccié quimica 68,75, 77, 80, 82-83

chemical shift, desplagament quimic / escala 8 41, 198, 201

chemical thermodynamics, termodinamica quimica 71,75

circular frequency, freqiiencia circular / freqiiencia angular / pulsancia / pulsacié
28,202
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[circular] fundamental translation vectors for the reciprocal lattice, vectors [circu-
lars] fonamentals de translacié del reticle reciproc 57, 181-183

circular reciprocal lattice vector, vector [circular] del reticle reciproc 57

circular wave vector, vector d’ona circular / vector de propagacié 59

classical mechanics, mecanica clissica 29

clausius, clausius 143, 184

coefficient of heat transfer, coeficient de transferencia de calor 92-93, 187-188,
197

coefficient of thermal expansion, coeficient de dilatacié termica 74

collision cross section, secci6 eficag de col-lisié 81

collision density, densitat de col-lisions / nombre de collisions 81, 196

collision diameter, diametre de collisié 81, 184

collision frequency factor, factor de freqiiencia de col-lisions 81, 196

collision number, nombre de col-lisions / densitat de col-lisions 81, 196

collisional frequency, freqiiencia de col-lisions 81, 196

colloid chemistry, quimica col-loidal 92

combustion reaction, reaccié de combustié 76, 183

commutator, commutador 33

complex, complex 51,76, 110, 160, 162

complex admittance, admitancia complexa 31

complex conjugate, complex conjugat 33, 110, 203

complex impedance, impedancia complexa 31

complex refractive index, index de refraccié complex 51

compressibility, compressibilitat 59, 72, 195, 199

compressibility factor, factor de compressibilitat / factor de compressié 72

compression factor, factor de compressié / factor de compressibilitat 72, 196

compression modulus, mddul de compressié / modul ciibic 30, 188

concentration, concentracié 21,24, 53-54,59, 61-64, 70, 79-82, 85, 89-92, 98-99,
103-104, 138, 183, 203

concentration basis equilibrium constant, constant d’equilibri en concentracions
73

condensed, condensat -ada 70, 140

condensed phase, fase condensada 70, 183

conductance, conductancia 31

conductivity, conductivitat 24, 31, 58, 70, 85-86, 92-93, 99, 138, 168, 197-199,
201

conductivity cell constant, constant de cel-la de conductivitat 85, 188

conductivity tensor, tensor conductivitat 58

conjugate transpose, transposada conjugada 111

conservation matrix, matriu de conservacié 64

contact angle, angle de contacte 90, 197
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conversion of units, conversié d’unitats 135, 137, 139-147, 149, 151, 153, 155, 157
convolution of functions, convolucié de funcions 110

coordinates, coordenades 28, 34-36, 41, 43, 45-46, 58

core hamiltonian of a single electron, hamiltonia del centre (core) d’un electré 34
Coriolis coupling constant, constant d’acoblament de Coriolis 44
Coriolis zeta constant, constant zeta de Coriolis 40, 197

corrosion nomenclature, nomenclatura de la corrosié 83

coulomb, coulomb 58,97, 144, 184

coulomb energy, energia de Coulomb 58

coulomb integral, integral coulombiana 33-35, 188, 197

coulomb operator, operador coulombia 35, 188

coupling constant, constant d’acoblament  40-44, 181-182, 184, 187-188
Cowling number, nombre de Cowling 93, 184

cross section, seccid eficac 38,51, 53-55, 81, 186-187

crystal directions, direccions en cristalls 60

crystal lattice symbols, simbols del reticle cristal-li 60

crystal planes, plans del cristall 60

crystalline, cristalli -ina 60, 70-71, 78, 183

cubic expansion coefficient, coeficient de dilatacié ciibica 59,72, 197
cubic metre, metre ciibic 141

[cumulative] number of states, nombre [acumulatiu] d’estats 61, 190, 195
curie, curie 59, 139, 144, 156, 184

Curie relation, relacié de Curie 139, 157

Curie temperature, temperatura de Curie 59

curl of a vector field, rotacional d’un camp vectorial 111

cylindrical coordinates, coordenades cilindriques 28, 198, 201

D

dalton, dalton 38,63, 101, 142, 184

day,dia 100, 142, 147, 184

debye, debye 42,55, 58, 62, 86, 145, 184

Debye angular frequency, freqiiéncia angular de Debye 58
Debye angular wavenumber, nombre d’ones angular de Debye 58
Debye length, longitud de Debye 86

Debye-Waller factor, factor de Debye-Waller 58, 183-184
deca-,deca- 99,184

[decadic] absorbance, absorbancia [decimal] 51,53

decay [rate] constant, constant [de velocitat] de decaiment 38
deci-, deci- 99, 184
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decibel, decibel 104-106

degeneracy, degeneracié  41-42, 61, 184, 186

degree Celsius, grau Celsius  97-98, 184

degree Fahrenbeit, grau Fahrenheit 147, 186

degree [of arc], grau [d’arc] 101, 144

degree of dissociation, grau de dissociacié 64

degree of ionization, grau d’ionitzacié 64

degree of reaction, grau de reaccié 63,197

degree Rankine, grau Rankine 143, 193

densiry, densitat 24, 29-34, 36, 39, 50, 52, 54, 58-63, 67, 81, 84,93-94,97-99, 102-
103, 144-147, 152-153, 156-157, 159

density matrix, matriu de densitat 36, 191

density matrix element, element de la matriu de densitat 36

density of states, densitat d’estats 58, 61, 190, 201

derived physical quantities, magnituds fisiques derivades 21

deuteron, deuteré 65, 118, 184

diameter, diametre 28, 81, 114, 161, 184

diatomic constants, constants diatdomiques 41

dielectric constant, constant dielectrica 32, 151

dielectric polarization, polaritzacié dielectrica 31, 191

differential cross section, secci6 eficac diferencial 81, 187

diffusion coefficient, coeficient de difusié  59-60, 92-93, 99, 184

diffusion length, longitud de difusié 59

diffusion rate constant, constant de velocitat de difusié / coeficient de transferen-
cia de matéria 84, 188

dilution, dilucié 71, 75-76, 184

dimension one, dimensiéu 102

dimensionless normal vibrational coordinates, coordenades de vibracié normals
adimensionals 41, 43

dimensionless quantities, magnituds adimensionals 16, 22, 27, 93, 102, 154

dipolar coupling constant, constant d’acoblament dipolar 41

dipole, dipol 32, 42,52, 55,117, 123, 155-156

dipole length, longitud del dipol 42, 145

dipole moment, moment dipolar  31-32, 37-39, 41-42, 52, 55, 102, 123, 139, 145-
146, 152, 155

dipole moment per volume, moment dipolar per volum 31

Dirac delta function, funcié delta de Dirac 110, 198

direct coupling constant, constant d’acoblament directe 184

direct [dipolar] coupling constant, constant d’acoblament [dipolar] directe 41

disintegration energy, energia de desintegracié 38, 192

disintegration [rate] constant, constant [de velocitat] de desintegracié 38, 199
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displacement, desplagament 31, 41, 49, 58, 76, 146, 152, 184

displacement vector of an ion, vector de desplacament d’uni6 58, 194

displayed formula, férmula desenvolupada 68

dissipation factor, factor de dissipacié 30,198

dissociation energy, energia de dissociacié 37, 184

dissociation energy from the ground state, energia de dissociaci6 des de I'estat fo-
namental 37

dissociation energy from the potential minimum, energia de dissociaci6 des del
minim potencial 37

distance, distancia 28, 32, 35, 42-43, 59, 82, 96, 150-151, 153, 184

divergence of a vector field, divergéncia d’un camp vectorial 111

donor ionization energy, energia d’ionitzacié del donador 59

A-doubling, desdoblament A 45

dynamic viscosity, viscositat dinamica 30, 99, 143

dyne,dina 142,150, 152, 184

E

effective mass, massa eficag 59

efficiencies, eficiencies 102

Einstein transition probability, probabilitat de transicié d’Einstein 50, 53, 182

electric capacitance, capacitat electrica 97

electric charge, carrega eléctrica / quantitat d’electricitat - 30, 65, 97, 99, 140, 144,
149, 151, 153, 192

electric charge density, densitat de carrega electrica 99

electric conductance, conductancia electrica 97, 186

electric current, correntelectric  21,31,33,84,95,97,99, 144, 148-149,151-152, 187

[electric] current density, densitat de corrent [electric] 31, 33, 84,99, 156, 187

electric current intensity, intensitat de corrent electric 21, 84, 95, 97, 144, 149,
151-152

electric dipole moment, moment dipolar electric 31, 55, 102, 145, 152, 155, 191,
199

electric dipole moment [of a molecule], moment dipolar electric [d’una molecula]
38,41

electric displacement, desplagament electric 31, 146, 152, 184

electric field gradient, gradient de camp electric 38, 145, 192

electric field gradient tensor, tensor gradient de camp electric 38

electric field strength, intensitat de camp electric = 31, 86, 99, 102, 145, 185

electric flux, flux electric 31,202

electric mobility, mobilitat electrica 85, 194, 200
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electric polarizability of a molecule, polaritzabilitat electrica d’una molecula 38,
196

electric potential, potencial electric 30, 39, 84, 86-87, 97, 145, 148, 152, 195, 202

electric potential difference, diferéncia de potencial electric 30, 85-87, 185, 195

electric potential difference [of a galvanic cell], diferéncia de potencial electric
[d’una pila galvanica] 84, 86

electric quadrupole moment, moment quadrupolar electric 124, 145

electric resistance, resistencia electrica 31, 97, 145, 193

electric susceptibility, susceptibilitat electrica  31-32, 149, 152, 156, 202

electrochemical cell, cel'la electroquimica 69, 83, 84, 85, 200

electrochemical potential, potencial electroquimic 84, 86, 200

[electrochemical] transfer coefficient, coeficient de transferéncia [electroquimica]
84,196

electrochemistry, electroquimica 69, 83-84

electrode potential, potencial d’electrode 88

electrode reaction rate constant, constant de velocitat de la reaccié d’electrode
84

electrokinetic potential, potencial electrocinétic / potencial zeta 85, 198

electromagnetic radiation, radiacié electromagnética 49

electromagnetic theory, teoria electromagnética  148-150, 152, 155

electromotrive force, forga electromotriu 31, 84-85, 87, 97, 163, 185

electron, electré  34-35, 37, 39, 43, 46, 59, 65, 101-102, 113-114, 117-118, 137,
142,153, 162, 185

electron affinity, afinitat electronica 37, 181

electron configuration, configuracié electronica  46-47

electron magnetic moment, moment magnetic de ’electré 114, 118, 200

electron mass, massa de lelectré 142

electron orbital angular momentum, moment angular d’un orbital electronic
44,189

electron paramagnetic resonance, ressonincia paramagnetica electronica 42, 162

electron rest mass, massa de 'electré en repos 37,102, 113, 153, 189

electron spin resonance, ressonancia d’espin electronic 42, 49, 162

electronegativity, electronegativitat  37-39, 202

electronic term, terme electronic 40, 68, 194

electronic transition, transicié electronica 53

electronvolt, electré-volt 101, 137, 142, 185

elementary charge, cirrega elemental / carrega del proté 37, 39, 83, 102, 113,
153,184

elementary entities, entitats elementals 69, 96

elementary reaction chemical equation, equacié quimica d’una reaccié elemental
69
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elements, elements [quimics] 34, 36, 64-65, 78,111,117, 119, 121, 123, 125,127,
129,131, 133, 148, 152, 156, 175, 177, 181

elongation, elongacié 29

emf (‘electromotive force’), FEM (‘forca electromotriu’)  84-89, 162-163

emf of the cell, FEM d’una cella / potencial de la reaccié d’una cel'la electroqui-
mica 84

emission, emissié 48, 50, 52-55, 163-165, 168

emittance, emitancia 51-52, 198

emitted radiant flux, flux radiant emes 50

empirical formula, f6rmula empirica 68

emu, uem 144-147

emu system, sistema uem  151-152

emu unit system, sistema d’unitats uem  148-149, 151-152

energy, energia  28-30, 96-98, 101-102, 142, 185, tercera pagina de la guarda pos-
terior

energy barrier, barrera d’energia 82

energy conversion factors, factors de conversié d’energia tercera pagina de la
guarda posterior

energy conversion factors table, taula de factors de conversié d’energia tercera
pagina de la guarda posterior

energy density, densitat d’energia 98, 201

energy parameter, parametre d’energia 33,195

enthalpy, entalpia  22,24,71,73-74,76-78, 81, 187

entity, entitat 24, 62-64, 67, 70, 86

entropy, entropia 71,73, 77-78, 81,92, 98, 143, 169, 184, 193

entropy unit, unitat d’entropia 143, 169, 185

EPR (‘electron paramagnetic resonance’), EPR (‘ressonancia paramagnetica elec-
tronica’) 42,162

equations of electromagnetic theory, equacions de la teoria electromagneética
149-150, 155-157

equilibrium constant, constant d’equilibri 73, 75, 188

equilibrium distance, distancia d’equilibri 41, 43

equilibrium position vector of an ion, vector de posicié d’equilibrid’un16 58

equilibrium reaction chemical equation, equacié quimica d’una reaccié en equili-
bri 69

equivalent dose, dosi equivalent 97, 144

equivalent dose [of radiation], dosi [de radiacié] equivalent 97, 144

erg,erg 140, 142-143, 145-146, 150-151, 153, 185

ESR (‘electron spin resonance’), ESR (‘ressonanciad’espin electronic’)  42,49,162

estructural formula, férmula estructural 68

esu, ues 144-146
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esu system, sistema ues 148, 150-153

esu unit system, sistema d’unitats ues 148-151

etendue (‘throughput’), étendue (‘rendiment’) 51-52, 184

Euler number, nombre d’Euler 93, 185

evaporation, evaporacid 75

exa-, exa- 99,185

excess quantity, magnitud d’excés 76, 185

excess surface amount, quantitat superficial d’excés 91

exchange integral, integral de bescanvi 35, 188

exchange operator, operador de bescanvi 35, 188

excitation symbols, simbols d’estat excitat  66-67

excited states, estats excitats 47

expansivity coefficient, coeficient d’expansié téermica 74

expectation value of operator, valor esperat d’un operador 33

expectation value of the core hamiltonian, valor esperat del hamiltonia del centre
(core) 35

exposure (X and y rays), exposici6 (raigs X1y) 99

extensive, extensiu -iva  23-24, 74,76

extensive physical quantity, magnitud fisica extensiva 23

extent of reaction, extensié de la reaccié / avancament 63, 77, 200

extinction, extincid 53

extinction coefficient, coeficient d’extincié 53

F

factor, factor 21, 30, 38, 42-43, 51, 57-58, 67, 69, 72, 81, 106, 114, 148
factorial, factorial 109

Fahrenbeit temperature, temperatura Fahrenheit 147

farad, farad 97, 186

Faraday constant, constant de Faraday 83, 113, 186

femto-, femto- 99, 185

fermi, fermi 59, 120, 141, 185

Fermi energy, energia de Fermi 59

field levels, nivells de camp  105-106

film tension, tensié de pel-licula 90, 201

film thickness, gruix d’una pel-licula 90, 187, 194

fine structure constant, constant d’estructura fina 37, 102, 113, 197
finesse, finor 51, 185

finite change, increment finit 110, 198

first hyper-polarizability, primera hiperpolaritzabilitat 38,197
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first hyper-susceptibility, primera hipersusceptibilitat 31

first radiation constant, primera constant de radiacié6 51, 114, 183

flow rate, velocitat de flux 92,157, 192

fluence, fluencia 50, 52, 186, 187

fluid phase, fase fluida 70, 185

fluidity, fluidesa 30, 202

flux, flux  92-94, 188

Fock operator, operador de Fock  35-36, 185

foot, peu 27-28, 141,185

force, forga 29,97,101, 185

force constants, constants de forca 43

formation reaction, reaccié de formacié 76, 185

formula matrix, matriu de les férmules 64

formula unit, unitat férmula 63, 67, 85

Fourier number, nombre de Fourier 93, 186

Fourier number for mass transfer, nombre de Fourier per a transferéncia de mate-
ria 93

fractional coordinates, coordenades fraccionaries 58, 196

fractions, fraccions 55, 68, 73-74,102, 123

franklin, franklin 140, 144, 150-151, 186

free spectral range, interval espectral lliure 51,53, 163

frequency,freqiiencia 28-29,38-40, 42-43,49-50, 52-53,58-59, 81,93, 96-98, 104,
114, 135, 159, 163, 169, 185, 195, 199, 201, tercera pagina de la guarda posterior

frequency factor, factor de freqiiéncia / factor preexponencial 81, 182

friction factor, factor de friccié 30, 185,199

Fruode number, nombre de Froude 93, 186

fugacity, fugacitat 73, 75, 185

fugacity coefficient, coeficient de fugacitat 73, 202

fundamental physical constants, constants fisiques fonamentals 101, 113-115,
137-138, 153

fundamental translation vectors for the crystal lattice, vectors fonamentals de
translacié del reticle 57, 181-183

fusion, fusié 75, 166, 185

G

gal, gal / galileu 141, 186

galileo, galileu / gal 141,186
gallon (UK), gal6 (RU) 141
gallon (US), gal6 (EUA) 141,186
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Galvani potential difference, diferéncia de potencial de Galvani 84

galvanic cell, pila / cel-la galvinica 84, 85, 86-87, 88-89

gamma, gamma 110, 142, 178, 198

gamma function, funcié gamma 110, 198

gap energy, energia interbanda 59

gas, gas 54,56, 66, 70-71, 74-75, 78, 94, 113, 144, 147, 163, 174, 186

gas constant, constant dels gasos 61, 113, 192

gas phase, fase gasosa 57, 78

Gan, Gau 144-147,155-157

gauss, gauss 146, 186

Gaussian system, sistema gaussia  148-149, 152

Gaussian type orbitals, orbitals de tipus gaussia 36

Gaussian unit system, sistema d’unitats gaussia  148-149

general chemical equation, equaci6 quimica general 64

general chemistry, quimica general 62, 64

generalized coordinates, coordenades generalitzades 28, 61,192

generalized momentum, quantitat de moviment generalitzada 61

g-factor, factor g 38, 42-43,114, 186

Gibbs energy, energia de Gibbs 23, 72-73, 81, 186

Gibbs function, funcié de Gibbs 72

giga-, giga- 99, 186

grade, grau 34,52, 54, 63-64, 97-98, 101, 108, 119, 143-144, 186, 196, 203

grade, grau centesimal 144

gradient of a scalar field, gradient d’un camp escalar 111

grain, gra 142,186

gram, gram 141, 186

grand canonical ensemble, col-lectiu gran candnic / gran funcié de particié 61,200

grand partition function, gran funcié de particié / col-lectiu gran canonic 61,
200 -

Grashof number, nombre de Grashof 93, 186

Grashof number for mass transfer, nombre de Grashof per a transferéencia de ma-
teria 93

gravitational constant, constant gravitacional 29, 114, 186

gray, gray 97-98, 144, 186

Greek alphabet, alfabet grec 178

Gregorian year, any gregoria 147

ground state distance, distancia en I’estat fonamental 41

Griineisen parameter, parametre de Griineisen 58, 198

GTO (‘gaussian type orbitals’), GTO (‘orbitals de tipus gaussia’) 36, 163

gyromagnetic, giromagnetic -a 37, 114

gyromagnetic ratio, rad giromagnetica / rab magnetogirica 37, 114, 197
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H

half life, periode de semidesintegracié / periode de semireaccié 38, 80, 194

Hall coefficient, coeficient de Hall 58, 182, 192

Hamilton function, funcié de Hamilton 29, 187

hamiltonian operator, operador hamiltonia 32

hard sphere radius, radi d’esferes rigides 81

harmonicvibration wavenumber, nombre d’ones de vibracié harmonica 40,202

Hartmann number, nombre de Hartmann 93, 187

hartree, hartree  34-37,114, 137, 142,153,163, 167, 169

Hartree energy, energia de Hartree 37,114, 137, 185

Hartree-Fock theory, teoria de Hartree-Fock 34

Hartree-Fock-Roothaan theory, teoria de Hartree-Fock-Roothaan 36

heat, calor 71,92-93, 97-98, 192

heat capacity, capacitat calorifica 22, 71-72, 98, 143, 183

heat capacity at constant pressure, capacitat calorifica a pressi6 constant 22, 24,
72,93

heat capacity at constant volume, capacitat calorifica a volum constant 59, 72

heat flow rate, velocitat de flux de calor 92,202

heat flux, flux de calor 92,98

heat flux density, densitat de flux de calor 98

Heaviside function, funcié de Heaviside 198

bectare, hectarea 141,187

becto-, hecto- 99, 187

height, altura 28, 82, 187

helion, helié 65,118, 187

Helmboltz energy, energia de Helmholtz 28,72, 74,91, 182

Helmbholtz function, funcié de Helmholtz 72

henry, henry 73,75,97,187

Henry’s law, llei de Henry 75

Henry’s law constant, constant de la llei de Henry 73,75, 188

Herman-Maugin symbols of symmetry operations, simbols de Herman-Maugin
d’operacions de simetria 46, 60

hermitian conjugate, conjugat hermitia 33

bertz, hertz 23,97,187

HMO (‘Hiickel molecular orbitals’), HMO (‘orbitals moleculars de Hiickel’)
33-34,163

horse power, cavall de vapor 143, 187

hour, hora 100, 135, 142, 159, 187

Hiickel molecular orbital theory, teoria d’orbitals moleculars de Hiickel 33

hydrogen-like wavefunction, funcié d’ona hidrogenoide 32
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hyperbolic functions, funcions hiperboliques 109

hyperfine coupling constant, constant d’acoblament hiperfi 42, 181-182, 194
hyper-polarizability, hiperpolaritzabilitat 38, 196-197

hyper-susceptibility, hipersusceptibilitat 31

1

ideal, 1ideal 54, 56,76,78-79, 113, 147, 187

ideal gas, gas ideal 113

identity symmetry operator, operador de simetria d’identitat 45, 185

illuminance, il-luminincia 97

immersion, immersié 76, 187

impact parameter, parametre d’impacte  81-82, 182

impedance, impedancia 31, 196

inch, polzada 141, 143,187

[indirect] spin-spin coupling constant, constant d’acoblament espin-espin [indi-
recte] 41,188

induced emission, emissi6 induida 50, 53-55

inductance, inductancia 31,97, 189

inertial defect, defecte inercial 40, 198

infinite dilution, dilucié infinita 71, 76, 203

infinitesimal change, increment infinitesimal 110, 198

infrared spectra, espectres en I'infraroig 57

inner electric potential, potencial electric intern 84, 202

integrated absorption cross section, seccié eficag d’absorcié integrada 51, 186

integrated absorption intensity, intensitat integrada d’absorcié 51

integration element, element d’integracié 33

intensity, intensitat 31, 50-57, 84-87, 95-97, 99, 102, 144-146, 148-149, 151-152

intensive, intensiu 23

intensive physical quantity, magnitud fisica intensiva 23

interatomic distances, distancies interatomiques 41, 192

interface properties, propietats interficials 91

interfacial tension, tensié interficial 90, 92

internal absorptance, absortancia interna 53

internal energy, energia interna 71, 81, 195

internal vibrational coordinates, coordenades de vibracié internes 41,192, 199

international calorie, caloria internacional 142

international system of units, sistema internacional d’unitats 15, 95, 168

international volt, volt internacional 145

inversion symmetry operator, operador de simetria d’inversié 46, 187
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ionic conductivity, conductivitat idnica / conductivitat molar d’unié 85, 199

ionic strength, forca idnica 74, 83, 85-86, 187

ionic strength concentration basis, forga idnica en concentracions 74, 83

ionic strength molality basis, for¢a ionica en molalitats 74, 83

tomization energy, energia d’ionitzacié 37, 49,59, 153, 159

irradiance, irradiancia 50, 52, 98, 185

irrational, no racionalitzat -ada  139-140, 146-151, 155-157

isentropic compressibility, compressibilitat isoentropica 72

ISO/TC 12 (‘Technical Committee 12 of the International Organization for
Standardization’), ISO/TC 12 (‘Comite Tecnic 12 de ’Organitzacié Interna-
cional de Normalitzacié®) 15

isobars, 1sobars 66

isothermal compressibility, compressibilitat isotérmica 59, 72

isotopes, isotops 43, 66, 123

isotopic abundance [of nuclides], abundancia isotopica [dels niclids]  123-133

TUPAP (‘International Union of Pure and Applied Physics’), ITUPAP (‘Unié In-
ternacional de Fisica Pura i Aplicada’) 15-16, 28-30, 32, 37, 40, 49, 57, 61-62,
71,92,172

J

joule, joule 23,72,97,142, 188
Joule-Thomson coefficient, coeficient de Joule-Thomson 72, 199
Julian year,any julia 147

K

K-doubling, desdoblament K 45

kelvin, kelvin  95-98, 143, 189

kilo-, kilo- 99, 188

kii’ogram, kilogram 95-97,141-142, 165, 188
kilogram-force, kilogram-forca 142, 188

kinematic viscosity, viscositat cinematica 30, 99, 143, 200
kinetic energy, energia cindtica 22,29, 32, 49, 188, 193
kinetic energy operator, operador d’energia cinética 32
Knudsen number, nombre de Knudsen 93, 188
Kronecker delta, delta de Kronecker 110, 198
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L

Lagrange function, funci6 de Lagrange 29, 189

lambda,lambda 141,178,199

Landé g-factor for free electron, factor gde Landé de I’electré llure 114

langmuir, langmuir 94, 189

Laplacian operator, operador laplacia 110

Larmor angular frequency, freqtiencia angular de Larmor / freqtiencia de Larmor
/ frequiencia circular de Larmor 38

Larmor circular frequency, freqiiencia circular de Larmor / freqtiéncia angular de
Larmor / freqiiencia de Larmor 39

Larmor frequency, freqiiencia de Larmor / freqtiencia angular de Larmor / fre-
quencia circular de Larmor 38

lattice plane spacing, espaiat reticular 58, 184

lattice vector, vector de reticle 57,192

l-doubling, desdoblament/ 45

length, longitud 28, 100-101, 141, 189

length of arc, longitud d’arc 28,193

level width, ampliria de nivell 38, 197

levels, nivells 45, 48, 55, 96, 105

Levi-Civita symbol, simbol de Levi-Civita 110, 198

Lewis number, nombre de Lewis 93, 189

light gathering power, poténcia col-lectora de llum  51-52

light second, segon llum 141

light year, any llum 141, 189

line width, amplaria de lalinia 53

[linear] decadic absorption coefficient, coeficient d’absorcié [lineal] decimal 51

linear expansion coefficient, coeficient de dilatacié lineal 72

[linear] momentum, quantitat de moviment [lineal] 102

[linear] napierian absorption coefficient, coeficient d’absorcié [lineal] neperia
51,54

linear strain, deformacié lineal / elongacié relativa 29, 184,198

lineic, longitudinal 24, 38,41, 43

liquid, liquid 32, 70-71,75,79, 163, 189

liquid crystal, cristall liquid ~ 70-71, 189

litre, litre 23, 101, 141-142, 189

litre atmosphere, atmosfera litre 142

logarithmic functions, funcions logaritmiques  109-110

logarithmic quantities, magnituds logaritmiques 104

logical operators, operadors logics 111

long range order parameters, parametres d’ordre de llarg abast 58, 193
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longitudinal relaxation time, temps de relaxacié longitudinal 38, 41, 43
Lorenz coefficient, coeficient de Lorenz 58, 189

loss angle, angle de pérdua 31, 197-198

lumen, lumen 97, 189

luminance, luminancia 99

luminous flux, flux lluminés 97

luminous intensity, intensitat lluminosa 21, 52, 95-97, 187

luminous quantities, magnituds lluminoses 52

lux,lux 97,189

M

Mach number, nombre de Mach 93, 190

Madelung constant, constant de Madelung 58, 190, 197

magnetic dipole moment, moment dipolar magnetic 31, 37, 102, 123, 139, 146,
152, 189, 200

magnetic dipole moment per volume, moment dipolar magnétic per volum 31

magnetic field, camp magnetic  31-32, 43, 49, 99, 146, 152, 186, 190

magnetic field strength, intensitat de camp magnetic 31, 99, 102, 146, 187

magnetic flux, flux magnetic 31,93, 97, 146, 152, 202

magnetic flux density, densitat de flux magneétic / induccié magnetica 31,93, 97,
102, 146, 152, 183

magnetic induction, induccié magneética / densitat de flux magnetic 31, 43, 49,
97,102, 183

magnetic Reynolds number, nombre de Reynolds magnetic 93,193

magnetic susceptibility, susceptibilitat magnética 31-32, 139, 147, 149, 152, 156,
199, 202

magnetic vector potential, potencial del vector magnetic 32, 182

magnetism, magnetisme 30

magnetizability, magnetitzabilitat 37, 146, 152, 200

magnetization, imantacié 31, 146, 152, 190

magnetization volume, volum d’imantacié 146

magnetogyric ratio, rab magnetogirica / ra6 giromagnetica 37, 41-42, 197

mass, massa 29-30, 100-102, 141-142, 189

mass adjusted normal vibrational coordinates, coordenades de vibracié normals
ponderades de massa 41, 192

mass average molar mass, massa molar mitjana en massa 90

mass concentration, concentracié en massa / densitat en massa / densitat missica
54, 62-63, 103, 197, 201

mass constant, constant de massa 37,62, 113, 119, 189
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mass density, densitat en massa / densitat massica / concentracié en massa 54,
62,103, 201

mass excess, excés de massa 37, 198

mass flow rate, velocitat de flux en massa 92

mass fraction, fraccié en massa 62, 102-104, 195

mass number, nombre massic / nombre de nucleons 37, 66-67, 182

mass ofatom, massa de ["atom / massa atdbmica 37,62

mass of entity, massa d’una entitat 62

mass transfer coefficient, coeficient de transferéncia de materia / constant de velo-
citat de difusié 84, 92-93, 188

massic, massic -a 24,29, 37, 66-67, 98, 103

Massieu function, funcié de Massieu 72, 188

mathematical constants, constants matematiques 108, 114

mathematical functions, funcions matematiques  108-109

mathematical operators, operadors matematics 109

mathematical symbols, simbols matematics  107-111

matrices, matrius 23, 108, 111

matrix element of operator, element de matriu d’un operador 33

matrix element of the Fock operator, element de matriu de 'operador de Fock
36

maxwell, maxwell 146, 157,190

Maxwell equations, equacions de Maxwell 157

mean free path, recorregut lliure mitja 59, 81,93, 199

mean international ohm, ohm internacional mitja 145

mean international volt, volt internacional mitja 145

mean ionic activity, activitat ibnica mitjana 83

mean ionic activity coefficient, coeficient d’activitat ionica mitja 83, 89

mean ionic molality, molalitat i0nica mitjana 83

mean life, vida mitjana 38,118

mean relative speed, velocitat relativa mitjana 81

mechanics, mecanica 16,29, 32,165

mega-, mega- 99,190

melting, fusié 75, 166, 185

metre, metre 19,23,95-97, 141, 165, 189

micro-, micro- 99,200

micron, micra / micrometre 141,200

mile, milla 141, 189

Miller indices, indexs de Miller 60, 187, 189

milli-, mil-li- 99, 189

millimetre of mercury, mil-limetre de mercuri 143, 189, segona pagina de la
guarda posterior
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millimicron, mil-limicra 141

minute, minut  100-101, 142, 144, 189, 203

minute [of arc], minut [d’arc] 100, 144

mixing of fluids, mescla de fluids / mixti6 de fluids 75

mixture, mescla 63, 66, 75, 78-79, 189

mobility, mobilitat 59, 85, 200

mobility ratio, raé de mobilitat 59, 183

modulus of elasticity, modul d’elasticitat 29, 185

molal solution, solucié molal 64

molality, molalitat 64, 73-75, 79, 83, 85, 89, 138, 182, 189

molality basis equilibrium constant, constant d’equilibri en molalitats 73

molality [of a solute], molalitat [d’un solut]  63-64

molar, molar 22-24,190

molar conductivity, conductivitat molar 24, 70, 85-86, 99, 138

molar conductivity [of an electrolyte], conductivitat molar [d’un electrolit] 85

molar conductivity of an ion, conductivitat molar d’un 16 / conductivitat idnica
85

molar [decadic] absorption coefficient, coeficient d’absorcié molar [decimal] 51,
198

molar energy, energia molar 98, tercera pagina de la guarda posterior

molar entropy, entropia molar 71,73, 77,98, 143

[molar] gas constant, constant [molar] dels gasos 61, 113, 192

molar heat capacity, capacitat calorifica molar 98, 143

molar magnetic susceptibility, susceptibilitat magnética molar 32, 139, 147, 202

molar mass, massa molar  62-63, 70, 90, 119, 139, 190

molar napierian absorption coefficient, coeficient d’absorcié molar neperia 51,
199

molar optical rotatory power, poder rotatori optic molar 52, 54

molar quantity, magnitud molar 24, 72,76

molar refraction, refraccié molar 51, 193

molar solution, solucié molar 64

molar volume, volum molar 22,24, 62-63, 71,74, 98, 113, 144, 147

molar volume of ideal gas, volum molar d’un gas ideal 113

molarity, molaritat 64

mole, mol 95-100, 190

mole fraction, fraccié molar / fraccié en quantitat / fraccié en nombre 22, 62, 79,
93, 102-103, 139, 195

molecular formula, férmula molecular 68

molecular geometry, geometria molecular 43

molecular magnetic [dipole] moment, moment [dipolar] magnétic d’una molecula
37
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molecular mass, massa molecular 62-63, 68

molecular momentum vector, vector de quantitat de moviment molecular 61
molecular orbital, orbital molecular 33-34, 36, 163, 165-166, 202
molecular position vector, vector de posicié molecular 61

molecular spin-orbital, espin-orbital molecular 34

molecular states, estats moleculars 47

molecular velocity, velocitat molecular 61

molecular velocity vector, vector velocitat molecular 61

molecular weight, pes molecular  62-63, 166

moment of a force, moment d’una forga / parell de forces 29, 98, 190, 194
moment of inertia, moment d’inércia 29, 40, 188

momentum, quantitat de moviment / moment 29, 61-62, 102, 191
momentum operator, operador de quantitat de moviment 32
monomeric form, forma monomerica 71,190

muon, mud 65,118, 200

muonium, muoni 117

mutual inductance, inductancia mitua 31, 190

N

nabla operator, operador nabla 33, 110

nano-, nano- 99,190

[napierian] absorbance, absorbancia [neperiana] 51, 53, 183

napierian absorption coefficient, coeficient d’absorcié neperia 51, 54

natural logarithm of 10, logaritme neperia de 10 114

nautical mile, milla nautica 141

Néel temperature, temperatura de Néel 59

neper, neper 104-106, 190

net absorption cross section, seccié eficag d’absorcié neta 51, 53

net forward reaction chemical equation, equacié quimica d’una reaccié directa
neta 69

neutrino, neutri 118, 200

neutron, neutré  38-39, 65,113,118, 190

neutron number, nombre de neutrons 37, 190

neutron rest mass, massa del neutré enrepos 113, 189

newton, newton 97,142,190

n-fold rotation operator, operador de rotaci6 n-ar1 46, 184

NMR (‘nuclear magnetic resonance’), RMN (‘ressonancia magnetica nuclear’)
41, 49, 166-167

non-rational, no racionalitzat -ada  139-140, 146-151, 155-157
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normal stress, tensié normal 29, 201

nuclear g -factor, factor g nuclear 38

nuclear magnetic moments, moments magnetics nuclears  123-133

nuclear magnetic resonance, ressonancia magnetica nuclear 41, 49, 167

nuclear magneton, magneté nuclear 37, 114, 146, 200

nuclear orbital angular momentum, moment angular d’un orbital nuclear 44,192

[nuclear reaction] cross section, seccié eficag [d’una reaccié nuclear] 38

nuclear reactions, reaccions nuclears 65

nuclear spin quantum number, nombre quantic d’espin nuclear 123

nucleon number, nombre de nucleons / nombre massic 37, 66, 182

nuclides, niclids 66,117, 119, 121-123, 125,127,129, 131, 133

number, nombre 21-22, 24, 35, 37, 39-40, 42-44, 46, 48-50, 52-53, 56, 58-67, 69,
81-83, 85, 90-91, 93-94, 98, 102, 104-105, 107, 114-115, 117-123, 135, 137, 140,
147

number average molar mass, massa molar mitjana en nombre 90

number concentration, concentracié en nombre 59, 61, 63, 81, 184

number density, densitat en nombre 59,190

number density of donors, densitat en nombre de donadors 59, 191

number density of entities, densitat en nombre d’entitats 61, 63

number fraction, fraccié en nombre / fraccié molar / fraccié en quantitat 62,
102,195

number of atoms per entity, nombre d’atoms per entitat 67

number of entities, nombre d’entitats 21, 24, 61-62, 69, 190

number of moles, nombre de mols 21, 69

number of states, nombre d’estats 61, 190, 195

numbers, nombres 20, 22, 35-37, 40, 42-44, 48-49, 60, 66, 68, 85, 107-108, 123,
138, 140, 154

numerical value of physical quantity, valor numeric d’una magnitud fisica 19

Nusselt number, nombre de Nusselt 93, 190

Nusselt number for mass transfer, nombre de Nusselt per a transferéncia de mate-
ria 93

O

oersted, oersted 146, 191

obm,ohm 97,145, 203

one-electron integrals, integrals monoelectroniques  35-36
one-electron orbital energy, energia de ’orbital monoelectronic 35
operator, operador 32-36, 44-46, 52, 110, 183, 185, 187-188, 191, 193
optical rotation, rotacié optica 52, 54
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optical rotatory power, poder rotatori dptic 52, 54

orbital energy, energia de 'orbital ~ 34-35, 198

order of reaction, ordre de reaccié 86, 189-190

order of reflection, ordre de reflexié 58, 190

oscillator strength, for¢a d’un oscil-lador 53

osmole, osmol 75

osmotic coefficient molality basis, coeficient osmdtic en molalitats 74, 202

osmotic coefficient mole fraction basis, coeficient osmotic en fraccions molars
74,202

osmotic pressure, pressio osmotica 74, 200

ounce,unca 142, 191

outer electric potential, potencial eléctric extern 84,202

overall order of reaction, ordre global de reacci6 80

overlap integral, integral de superposicié 33,193

overlap matrix element, element de la matriu de superposicié 36

overpotential, sobretensi6 / sobrepotencial 84, 197

oxidation number, nombre d’oxidacié 67

P

parsec, parsec 141,191

part per billion, part per bilié 104, 191

part per hundred, part per cent 104, 166, 191

part per hundred million, part per cent milions 104, 166, 191

part per million, part per milié  102-103, 166, 191

part per quadrillion, part per quadrilié 104, 191

part per thousand, part per mil 104, 166, 191

part per trillion, part per trilié 104, 191

partial molar Gibbs energy, energia de Gibbs molar parcial 23, 72
partial molar quantity, magnitud molar parcial 72

partial order of reaction, ordre parcial de reaccié 80

partial pressure, pressi6 parcial 54, 62-63, 81

particle position vector, vector de posicié d’una particula 58
particle properties, propietats de les particules 117-118

particle symbols, simbols de les particules 65

partition function, funcié de particié 55, 61, 192, 196, 203

pascal, pascal 97,143, 191, segona pagina de la guarda posterior
path length, recorregut 28, 193

Péclet number, nombre de Péclet 93, 191

Péclet number for mass transfer,nombre de Péclet per a transferencia de matéria 93
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Peltier coefficient, coeficient de Peltier 58,200

percent, per cent  102-104, 123, 166, 203

period, periode 28,38, 80,119, 194

permeability, permeabilitat 22, 31, 93, 99, 152, 200

permeability of vacuum, permeabilitat del buit 31, 113, 148, 200

permille, per mil 104, 166, 203

permittivity, permitivitat - 31,99, 113, 148, 151-152, 198

permittivity of vacuum, permitivitat del buit - 31, 113, 148, 198

permutation symmetry operator, operador de simetria de permutacié 45, 191

peta-, peta- 99, 191

pH, pH 84, 86, 88-89, 174, 191

photochemical yield, rendiment fotoquimic 81

photoelectrochemical energy conversion, conversi6 fotoelectroquimica d’energia
83

photoelectron spectra, espectres fotoelectronics 49

photon, foté 52,65, 118,197

photon intensity, intensitat fotonica 52

photon guantities, magnituds fotoniques 52

physical quantity, magnitud fisica 19-22, 34, 69, 95, 97-102, 135, 140, 152, 154

pico-, pico- 99,191

pion, pi6 118,200

Planck constant, constant de Planck 37, 50, 113, 150, 153, 187

Planck constant/2n, constant de Planck/2n 37,50, 102

Planck function, funcié de Planck 72,196

plane angle, angle pla 28,54, 97, 101, 144, 186, 196-198, 202

poise, poise 143,191

polaritzation, polaritzacié 146

polarizability, polaritzabilitat  38-39, 146, 148, 152

polarizability volume, volum de polaritzabilitat 146

polyatomic constants, constants poliatomiques 41

polyatomic constants of dimensionless normal coordinates, constants poliatomi-
ques de coordenades normals adimensionals 41

polyatomic constants of internal coordinates, constants poliatomiques de coorde-
nades internes 41

polyatomic constants of symmetry coordinates, constants poliatomiques de coor-
denades de simetria 41

polymeric form, forma polimerica 71, 191

position vector, vector de posicié  28,58,193

positronium, positromi 117

potential difference, diferéncia de potencial 30, 32, 84, 86-87, 184, 194

potential energy, energia potencial 29, 181, 195,202
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potential of electrochemical cell reaction, potencial de la reaccié d’una cel-la elec-
troquimica / FEM d’una cella 84

pound, lliura 142, 189

pound per square inch, lliura per polzada quadrada 143, 191

power, poténcia 30, 50, 97, 100, 105-106, 143, 152, 191

power levels, nivells de potencia  105-106

Poynting vector, vector de Poynting 32,157, 193

Poynting-Umov vector, vector de Poynting-Umov 32

Prandtl number, nombre de Prandtl 93, 191

pre-exponential factor, factor preexponecial / factor de freqiiencia 81, 182

presentation of spectra, presentacié dels espectres 49

pressure, pressié / esforg 22-24, 29, 54, 62-63, 72, 74, 78-81, 90, 93-94, 97, 101,
106, 135-136, 143, 166, 168, 191

pressure basis equilibrium constant, constant d’equilibri en pressions 73

pressure coefficient, coeficient de pressié 72,197

pressure conversion factors, factors de conversi6 de pressié  segona pagina de la
guarda posterior

pressure conversion factors table, taula de factors de conversié de pressions
segona pagina de la guarda posterior

principal [H atom] quantum number, nombre quantic principal [de I’atom de H]
37,190

principal moments of inertia, moments d’inércia principals 40

printing of numbers, tipografia dels nombres 107

probability, probabilitat  32-34, 53, 61, 81-82, 191

probability current density, densitat de corrent de probabilitat / flux de probabili-
tat 33,193

probability density, densitat de probabilitat 32, 34, 191

probability flux, flux de probabilitat / densitat de corrent de probabilitat 33, 82,
193

product sign, signe de producte 109, 200

products of physical quantity, productes de magnituds fisiques 25

products of units, productes d’unitats 25

propagation vector, vector de propagacié / vector d’ona circular 59

proton, proté  37-39,43, 65, 83, 113-114, 118, 144, 191

proton charge, carrega del proté / cirrega elemental 37, 83, 118, 144, 184

proton magnetic moment, moment magnetic del proté 114, 200

proton magnetogyric ratio, rab magnetogirica del proté / raé giromagnetica del
proté 114,197

proton number, nombre de protons / nombre atdomic 37, 66, 123, 196

proton resonance frequency per field in H,O, freqiiencia de ressonancia del proté
per unitat de campen H,O 114
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proton rest mass, massa del prot6 en repos 113, 189

pulsatance, pulsincia / pulsacié / freqiiéncia angular / freqiiencia circular 50,
202

pure phase, fase pura 79

pure substance, substancia pura 76, 78-79, 203

Q

quadrupole area, area del quadrupol 145

quadrupole interaction energy, energia d’interaccié quadrupolar 39, 202

quadrupole interaction energy tensor, tensor d’energia d’interaccié quadrupolar
38,202

quadrupole moment, moment quadrupolar 38-39, 124, 145, 148, 192, 199

quadrupole moment of a molecule, moment quadrupolar d’una molecula 38

quadrupole moment of a nucleus, moment quadrupolar d’un nucli 38

quality factor, factor de qualitat 51, 192

quantity calculus, calcul de magnituds  19-20, 135-136, 138-140

quantity of electricity, quantitat d’electricitat / carrega electrica 30, 192

guantum chemistry, quimica quantica 16, 32-34

quantum mechanics, mecanica quantica 16, 32

quantum number, nombre quantic 37, 44, 46, 48, 123

quantum yield, rendiment quantic 81, 83, 202

quotients of physical quantity, quocients de magnituds fisiques 25

guotients of units, quocients d’unitats 25

R

rad,rad 28,31, 50, 52, 57-58, 81, 90, 97-98, 101, 105, 144

radian, radian 28, 97-98, 105, 144, 192

radiance, radiancia 50, 52, 189

radiant energy, energia radiant 50,52, 192, 195

radiant energy density, densitat d’energia radiant 50, 52, 195

radiant energy per time, energia radiant per unitat de temps / poténcia radiant
50

radiant exitance, excitaincia radiant 50, 190

radiant flux, flux radiant 50, 97

radiant flux received, flux radiant rebut 50

radiant intensity, intensitat radiant 50, 52, 96, 187

radiant power, poténcia radiant / energia radiant per unitat de temps 50, 202
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radiant quantities, magnituds radiants  50-52

radiation constants, constants de radiacié 51, 114, 183

[radioactive] activity, activitat [radioactiva] 97, 182

radioactivity, radioactivitat 144

radius, radi 28, 37, 81, 85-86, 114, 121, 181, 192, 198

Raman spectra, espectres Raman 49

Rankine temperature, temperatura Rankine 143

rate coefficient, coeficient de velocitat / constant de velocitat 80

rate constant, constant de velocitat / coeficient de velocitat 80, 86, 188

rate of change, velocitat de canvi  80-81, 192

rate of change [of quantity X], velocitat de canvi [de la magnitud X] 80

rate of concentration change, velocitat de canvi de concentracié 80, 192

rate of conversion, velocitat de conversié 80

rate of reaction, velocitat de reaccié 80, 82, 195

ratio of circumference to diameter of a circle, ra6 entre la circumferéncia i el dii-
metre d’un cercle 114, 200

ratio of heat capacities, relacié de capacitats calorifiques 72, 197, 199

rational, racionalitzat -ada 149

Rayleigh number, nombre de Rayleigh 93, 193

reactance, reactancia  31-32, 195

reaction equation, equacié de reaccié 64, 68, 78, 82

reaction in general, reaccié en general  75-76

reaction quotient, quocient de reaccié 73,192

reciprocal lattice vector, vector del reticle reciproc  57-59, 181-183, 186

reciprocal radius, radi invers 85,198

reciprocal radius of ionic atmosphere, radi invers de ’atmosfera ionica 85, 199

reciprocal temperature parameter, parametre de temperatura inversa 61, 197

reciprocal thickness of double layer, gruix invers de la doble capa 90, 199

reciprocal unit cell angle, angle de la cel-la unitat reciproca 57

reciprocal unit cell length, longitud de la cel'la unitat reciproca 57

reduced adsorption, adsorcié reduida 91

reduced mass, massa reduida 29, 82, 200

reduced spin-spin coupling constant, constant d’acoblament espin-espin reduit
41,188

reflectance, reflectancia 51, 161, 201

reflection factor, factor de reflexié 30, 51, 201

reflection plane, pla de reflexié 46, 201

refractive index, index de refraccié6  50-51, 190

[relative] activity, activitat [relativa] 73

relative adsorption, adsorcié relativa 91

relative atomic mass, massa atdmica relativa / pesatomic  62-63,119-122,182
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relative density, densitat relativa 29, 184

relative elongation, elongacié relativa / deformaci6 lineal = 29, 184, 198

relative molar mass, massa molar relativa  62-63

relative molecular mass, massa molecular relativa  62-63, 190

relative permeability, permeabilitat relativa 22, 31, 152

relative permittivity, permitivitat relativa 31,151

relative pressure coefficient, coeficient de pressié relativa 72,197

relative speed, velocitat relativa 81

relative uncertainties, incertesa relativa  102-103

relaxation time, temps de relaxaci6 / interval de temps caracteristic / constant de
temps 28,38,41,43,58, 80, 194,201

rem,rem 93,144, 167,192

residual resistivity, resistivitat residual 58

resistivity, resistivitat 31, 58, 201

resistivity tensor, tensor resistivitat 58

resolution, resolucid 51,53, 136, 163, 168

resolving power, poder de resolucié 51, 193

resonance integral, integral de ressonancia 33,197

rest mass, massa en repos 118

rest mass of particles, massa de les particules enrepos 118

retarded van der Waals constant, constant de Van der Waals retardada 90, 183,
196

Reynolds number, nombre de Reynolds 22, 93,193

rontgen, rontgen 147,192

rotacional constants in frequency, constants rotacionals en freqiiencia 40

rotacional constants in wavenumber, constants rotacionals en nombred’ona 40

rotational constant, constant rotacional 40, 182-183

rotational term, terme rotacional 40, 186

rotational transitions, transicions rotacionals 49

rotation-reflection symmetry operator, operador de simetria de rotacié-reflexié
46,193

rotatory power, poder rotatori 52, 54,202

rydberg, rydberg 37,114, 142,167,193

Rydberg constant, constant de Rydberg 37,114, 193

S

8 scale, escala & / desplagament quimic 41, 198
scattering angle, angle de dispersié 81,198
scattering matrix, matriu de dispersié  81-82, 193
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SCF (‘self-consistent field [theory]’), SCF (‘[teoria del] camp autoconsistent’)
36, 160, 165, 167

Schmidt number, nombre de Schmidt 93, 193

Schonflies symbols, simbols de Schonflies 46

second, segon 23, 72, 74, 82, 95-98, 101, 104, 108, 141-142, 144, 147, 149, 161,
165, 193, 203

second hyper-polarizability, segona hiperpolaritzabilitat 38, 197

second hyper-susceptibility, segona hipersusceptibilitat 31

second [of arc], segon [d’arc] 101, 144

second radiation constant, segona constant de radiacié 51, 114, 183

second virial coefficient, segon coeficient del virial 72,74, 183

sedimentation coefficient, coeficient de sedimentacié  90-91, 193

self consistent field theory, teoria del camp autoconsistent  34-35

self-inductance, autoinductancia 31

semiconductor electrochemisiry, electroquimica dels semiconductors 83

shear modulus, modul de cisallament 30, 186

shear strain, deformacié de cisallament 30, 197

shear stress, tensié de cisallament 29, 201

Sherwood number, nombre de Sherwood 94, 193

shielding constant, constant de blindatge 41, 43, 201

shielding parameter, parametre d’apantallament 36

short range order parameters, parametres d’ordre de curt abast 58, 201

SI (‘international system [of units]’), SI (‘sistema internacional [d’unitats]’) 15-
16, 21, 27-34, 37-38, 40-44, 50-53, 56-59, 61-63, 71-74, 80-81, 83-86, 90, 92-93,
95-104, 135, 140-153

SI base units, unitats de base [de I’SI] / unitats SI de base  95-96, 142

SI derived units, unitats derivades [de 1’SI] / unitats SI derivades 29, 97-99

SI prefixes, prefixos de I’SI / prefixos SI 95, 99-100

SI supplementary units, unitats SI suplementaries / unitats suplementaries [de
ISI) 98

SI unit system, sistema d’unitats de I’SI/ sistema d’unitats SI  95-97

ST units, unitats de I’SI / unitats SI 44, 52-53, 95-101, 103, 135, 140, 148, 153

siemens, siemens 97, 194

sievert, sievert  97-98, 144, 194

Slater type orbitals, orbitals de tipus Slater 36

solid, solid 28,52, 57, 70-71, 75, 79, 82, 193

solid angle, angle solid 28, 52, 82, 97, 203

solid state, estat solid 57

solubility, solubilitat 63, 75,193

solute, solut 54, 63-64, 75, 79, 138-139

solution, solucié 54, 64, 71, 75, 88-89, 193
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solvent, solvent 75

sound energy flux, flux d’energia del so 30, 191

space, espal 22,25, 28, 33, 44-45, 52, 55, 61, 64, 98-99, 160

space-fixed inversion symmetry operator, operador de simetria d’inversié fixa a
’espai 45, 185

specific conductance, conductancia especifica 86

specific energy, energia especifica 98

specific entropy, entropia especifica 98

specific heat energy, capacitat calorifica especifica 98

specific optical rotatory power, poder rotatori Optic especific 52, 54, 203

specific quantity, magnitud especifica 24,72

specific rotation, rotacid especifica 54

specific surface area, area superficial especifica 90, 181

specific volume, volum especific 24,29, 98, 195

spectra, espectres 43, 49,57

[spectral] density of vibrational modes, densitat [espectral] de modes de vibracié
58,186, 190

spectral intensity, intensitat espectral / irradiancia espectral 50, 53

spectral irradiance, irradiancia espectral / intensitat espectral 50

spectral radiant energy density, densitat d’energia radiant espectral 50, 52

spectral radiant energy density in terms of frequency, densitat d’energia radiant
espectral en termes de freqiiencia 50

spectral radiant energy density in terms of wavelength, densitat d’energia radiant
espectral en termes de longitud d’ona 50

spectral radiant energy density in terms of wavenumber, densitat d’energia ra-
diant espectral en termes de nombre d’ona 50

spectroscopic transitions, transicions espectroscopiques 48

spectroscopy, espectroscopia 30, 37, 39-40, 42, 46, 53, 103, 160-164, 166-169

speed, rapidesa / velocitat (modul) 28,98, 183, 195

speed distribution function, funcié de distribucié de la velocitat 61, 186

speed of light, velocitatde la llum 42,50, 102, 113, 148

speed of light in a medium, velocitat de la llum en un medi 50

speed of light in vacuum, velocitat de la llum en el buit 50, 113, 183

spherical harmonic function, funcié harmonica esferica / harmonics esferics 32,
196

spherical polar coordinates, coordenades polars esferiques 28, 36, 192, 199, 202

spin angular momentum, moment angular d’espin 34, 187, 193

spin wave function, funcié d’ona d’espin 33, 197

spin-orbit coupling constant, constant d’acoblament espin-orbita 40, 182

spin-spin coupling constant, constant d’acoblament espin-espin  187-188

spontaneous emission, emissio espontania 50
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square metre, metre quadrat 141

square root of minus one, arrel quadrada de menysu 110, 187

standard, estandard 22, 27, 63, 71-81, 83-86, 88-89, 100, 104, 108, 113-114, 119,
123, 142, 147, 168, 203

[standard] acceleration of free fall, acceleracié [estandard] de caiguda lliure 114,
142

standard atmosphere, atmosfera estandard 113

standard atomic weights, pesos atdmics estandard 63, 119, 123

standard atomic weights of elements, pesos atdmics estindard dels elements 119

standard chemical potential, potencial quimic estandard 72, 74, 78-79

standard concentration, concentracié estindard 79

standard electrode potential, potencial estandard d’electrode 85, 88

standard emf, FEM estandard / potencial estaindard de la reaccié d’una cella elec-
troquimica 84

standard enthalpy of activation, entalpia estindard d’activacié 81

standard entropy of activation, entropia estandard d’activacié 81

standard equilibrium constant, constant d’equilibri estindard  74-75, 77

standard Gibbs energy of activation, energia de Gibbs estindard d’activacié 81

standard internal energy of activation, energia interna estandard d’activacié 81

standard molality, molalitat estindard 79

standard partial molar enthalpy, entalpia molar parcial estandard 73

standard partial molar entropy, entropia molar parcial estindard 73

standard potential of the electrochemical cell reaction, potencial estandard de la
reaccié d’una pila electroquimica / FEM estandard 84

standard pressure, pressié estaindard 63, 78-80

standard pressure corrections, correccions a pressié estaindard 88

standard reaction enthalpy, entalpia estandard de reaccié 73

standard reaction entropy, entropia estaindard de reaccié 73

standard reaction Gibbs energy, energia de Gibbs estindard de reaccié 73

standard reaction quantities, magnituds estindard de reaccié 77

standard state pressure, pressié de I'estat estandard 80

standard states, estats estandard 78

standard thermodynamic quantities, magnituds termodinimiques estandard
74-75, 78-80

standard uncertainty, incertesa estandard 108

Stanton number, nombre de Stanton 93, 194

Stanton number for mass transfer, nombre de Stanton per a transferéncia de mate-
ria 93

state function, funcié d’estat 32

states of aggregation, estats d’agregacié 70, 181

statistical thermodynamics, termodinimica estadistica 61
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statistical weight, pes estadistic 41, 61-62, 195, 197, 203

Stefan-Boltzmann constant, constant de Stefan-Boltzmann 51, 114, 201

steradian, esteroradian 28, 97,193

stereochemical formula, formula estereoquimica 68

stimulated emission, emissié estimulada 50, 164-165, 168

STO (‘Slater-type orbital’), STO (‘orbital de Slater’) 36, 168

Stockholm convention, convencié d’Estocolm 86

stoichiometric chemical equation, equaci6 quimica estequiometrica 64, 69, 77

stoichiometric number, coeficient estequiometric  63-64, 69, 78, 200

stokes, stokes 143, 160-161, 194

stress, tensio / esforc 29,43, 72,90-93, 97-98, 190-191, 196, 200

Strouhal number, nombre de Strouhal 93, 194

structure factor, factor d’estructura 58, 186

sublimation, sublimacié 75,193

substance concentration, concentracié de substancia 21, 64

substitution structure distance, distancia d’estructura de substitucié 41

sum over states, suma d’estats 61

summation sign, sumatori 109, 201

surface amount, quantitat superficial 90

[surface] charge density, densitat de carrega [superficial] 30, 84, 201

surface chemistry, quimica de superficies 74,90

surface concentration, concentracié superficial 63, 81, 90-91, 197

surface coverage, recobriment superficial 90, 199

surface density, densitat superficial 29, 201

surface electric potential, potencial electric de superficie 84, 202

surface excess, excés superficial  90-91

surface excess concentration, concentraci6 superficial d’excés  90-91

surface pressure, pressio superficial 90, 200

surface properties, propietats superficials 91

surface tension, tensi6 superficial 29, 72, 90-93, 98, 197, 201

susceptance, susceptancia 31,183

svedberg, svedberg 142, 194

symbols, simbols  20-25

symbols for angular momentum operators, simbols dels operadors de moment an-
gular 43-44

symbols for chemical reactions, simbols de reaccions quimiques 64, 68-69, 75-78

symbols for elements, simbols d’elements 65, 119-123, 181

symbols for excited entities, simbols d’entitats excitades  66-67

symbols for mathematical constants, simbols de constants matematiques 114

symbols for mathematical functions, simbols de funcions matematiques 109

symbols for mathematical operators, simbols d’operadors matematics 109



276 MAGNITUDS, UNITATS I SIMBOLS EN QUIMICA FISICA

symbols for molecules, simbols de molecules 67

symbols for nuclear reactions, simbols de reaccions nuclears 65

symbols for nuclides, simbols dels niclids 66

symbols for particles, simbols de les particules 65

symbols for processes, simbols de processos  75-78

symbols for qguantum numbers, simbols dels nombres quantics 43-44

symbols for radicals, simbols de radicals 67

symbols for special functions, simbols de funcions especials 109

symbols for states, simbols d’estats  46-47, 75-80

symbols for states of aggregation, simbols d’estats d’agregacié  70-71

symbols for symmetry operations, simbols d’operacions de simetria 45

symbols for symmetry species, simbols d’espécies de simetria 45

symbols for tensors, simbols de tensors 22

symbols for units, simbols d’unitats 20

symbols for vectors, simbols de vectors 22

symbols of physical quantities, simbols de les magnituds fisiques 22, 86, 103,
136, 181

symmetry number, nombre de simetria 61, 193, 201

symmetry operators, operadors de simetria  45-46

symmetry species, especies de simetria 45,47, 108

symmetry vibrational coordinates, coordenades de vibracié de simetria 41, 193

T

temperature, temperatura 21, 23, 52, 54, 56, 59, 61, 71, 74, 78, 93-98, 135, 140,
143, 147, 166, 168, 199

tensor quantities, magnituds tensorials 108

tera-,tera- 99,194

term, terme espectral 40

term symbols, simbols dels termes espectrals 46

tesla, tesla 97,146, 194

thermal conductance, conductancia termica 92, 186

thermal conductivity, conductivitat térmica 58, 92-93, 99, 168, 188, 198

thermal conductivity tensor, tensor conductivitat téermica 58

thermal diffusivity, difusivitat termica 92, 181

thermal expansion coefficient, coeficient de dilatacié termica 74

thermal resistance, resistencia termica 92, 193

thermochemical calorie, caloria termoquimica 142

thermodynamic equilibrium constant, constant d’equilibri termodinamic 75

thermodynamic properties, propietats termodinamiques 80
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thermodynamic temperature, temperatura termodinamica 21, 71, 94-97, 143,
147,194

thermodynamics, termodinamica 21, 61, 71, 75-76, 94-97, 111, 143, 147

thermoelectric force, forga termoeléctrica 58, 185

thickness, gruix 28,90, 184, 198

thickness layer, gruix d’una capa 90, 194, 201

thickness of diffusion layer, gruix de la capa de difusié 84

third virial coefficient, tercer coeficient del virial 72, 184

Thomson coefficient, coeficient de Thomson 58, 198, 201

threshold energy, energia llindar 82 '

time, temps 21, 28, 33, 38, 41, 43, 50, 52, 58, 60, 69, 80, 82, 93-95, 97, 100, 102,
104,110, 119, 123, 140, 142, 148-150, 153, 168, 194

time constant, constant de temps / interval de temps caracteristic / temps de rela-
xaci6 28

tonne,tona 101, 142, 194, segona pagina de la guarda posterior

torque , parell de forces / moment d’una for¢a 29, 190, 194

torr,torr 94, 136, 143, 194, segona pagina de la guarda posterior

total cross section, seccid eficag total 81

total electronic energy, energia electronica total  35-36

[total] pressure, pressi6 [total] 62

total surface excess concentration, concentraci6 superficial total d’excés  90-91

total term, terme total 40, 194

total wavefunction, funcié d’ona total 34

transfer coefficient, coeficient de transferéncia 84, 92-93

transition, transicio  40-41, 48, 50, 52-56, 75-76, 81-83, 96, 168, 194

transition dipole moment, moment dipolar de transicié 41, 190, 192

transition dipole moment [of a molecule], moment dipolar de transici6 [d’una mo-
lecula] 41

transition frequency, freqiiencia de la transicié 40

transition probability, probabilitat de transicié 53, 81, 191

transition state, estat de transicié 76, 83, 168, 203

transition wavenumber, nombre d’ones de la transicié 40

transitions, transicions 48-49, 53-56

translation vectors, vectors de translacié 57

transmission coefficient, coeficient de transmissié 83, 199

transmission factor, factor de transmissié / transmitancia 30, 51, 194, 201

transmittance, transmitancia / factor de transmissié 51, 53, 194, 201

transport number, nombre de transport 85, 194

transport properties, propietats de transport 92

transverse relaxation time, temps de relaxaci6 transversal 38, 41,43

trigonometric functions, funcions trigonometriques 109
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triton, trité 65, 118, 194

tropical year, any tropic 147

two-electron integrals, integrals bielectroniques  35-36

two-electron repulsion integrals, integrals de repulsié bielectroniques 35

U

ultraviolet spectra, espectres en I'ultraviolat 49

uncertainties [of measurement], incertesa [d’un mesurament] 80, 107

unified atomic mass unit, unitat de massa atomica unificada 38, 63, 101, 113,
117,119, 142, 194

unit cell angle, angle de la cel-la unitat 57

unit cell length, longitud de la cel-la unitat 57, 181-183

unit of physical quantity, unitat d’'una magnitud 19

unit step function, funcié esglaonada unitiria 110, 198

unit system, sistema d’unitats 20

unit vector, vector unitari  110-111, 184, 187-188

units, unitats  19-25, 28-30, 32-34, 36, 38-40, 42-44, 52-56, 62, 67, 75-77, 95-106,
123-124, 135-140, 146-154, 168, 181

uni-univalent electrolyte, electrdlit uni-univalent 89

unrationalized, no racionalitzat -ada  139-140, 146-151, 155-157

US international ohm, ohm internacional [dels] EUA 145

US international volt, volt internacional [dels] EUA 145

v

van der Waals coefficient, coeficient de Van der Waals 72, 181-182

van der Waals constant, constant de Van der Waals 90, 199

van der Waals-Hamaker constant, constant de Van der Waals-Hamaker 90, 182

vaporization, vaporitzacié  75-76, 195

vapour, vapor 70, 136, 143, 161, 165, 169

vectors, vectors 23,32,57,59, 108,110

velocity, velocitat (vector) 28-29, 38, 42, 50, 53, 59, 61, 80-84, 86, 91-94, 98, 102,
113, 148, 155,157,183, 195

wvelocity distribution function, funcié de distribucié d’un component de la veloci-
tat 61,185

vibrational anharmonicity constant, constant d’anharmonicitat vibracional 40,
186, 195

vibrational coordinates, coordenades de vibracié 41
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vibrational force constant, constant de forga vibracional 41, 186, 188, 202

vibrational quantum number, nombre quantic vibracional 40, 189, 195

vibrational states, estats vibracionals 48

vibrational term, terme vibracional 40, 42, 186

vibronic transitions, transicions vibroniques 48

viscosity, viscositat 30, 93,99, 143, 198, 200

visible spectra, espectres en el visible 49

viterous substance, substancia vitria 70, 195

volt, volt  97,100-101, 117, 137, 142, 145, 195

Volta potential difference, diferéncia de potencial de Volta 84

volume, volum 22-24, 28-29, 31, 57, 59, 61-63, 71-72, 74, 81-82, 92-93, 98, 101-
104,113, 141, 144, 146-147, 195

volume flow rate, velocitat de flux en volum 92

volume fraction, fraccié en volum 62, 102-104, 202

volume in phase space, volum a I’espai de fases 61,203

volume of activation, volum d’activacié 81

volume strain, deformacié volimica 30, 199

W

Wang asymmetry parameter, parametre d’asimetria de Wang 42

watt, watt 97,143,195

wave vector, vector d’ones 188, 192

wavefunction, funcié d’ones  32-34, 45, 47, 60, 202

wavelength, longitud d’ones 19, 42, 49-50, 52-54, 136, 199

wavenumber, nombre d’ones 40, 42-43, 49, 50, 52, 53, 56, 58, 98, 135, 137, 200,
201, 202, tercera pagina de la guarda posterior

wavenumber [in a medium], nombre d’ones [en un medi] 50

wavenumber in vacunm, nombre d’ones en el buit 50, 52, 200

weber, weber 93,97, 146,195

Weber number, nombre de Weber 93, 195

weight, pes 29,41, 61-63, 104, 119-122, 166, 186, 191

Weiss temperature, temperatura de Weiss 59

work, treball 29,58, 71,97, 113,195

work function, funcié de treball 58, 202

X

X unit, unitat X 141,195
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X

yard, iarda 141, 196

year,any 141-142, 147,181

yield, rendiment 51, 81, 83

yocto-, yocto- 99,196

yotta-, yotta- 99,196

Young’s modulus, mddul de Young 29

F s

Z-average molar mass, massa molar mitjanade Z 90

zepto-, zepto- 99, 196

zero-point average distance, distincia mitjana en el punt zero 41
zeta potential, potencial zeta / potencial electrocinetic 85, 198
zetta-, zetta- 40, 85,99, 178, 196
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