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INTRODUCCION A LA ASIGNATURA

La asignatura Quimica Fisica Avanzada es una asignatura troncal de caracter
anual. En el plan de estudios actualmente en vigor consta de un total de 9.0
créditos.

Con esta asignatura se pretende, esencialmente, que el alumno complete su
formacion quimico fisica. En las asignaturas de Fundamentos de Quimica Fisica y
Quimica Fisica el alumno ha adquirido conocimientos de las visiones
macroscopicas (fundamentalmente Termodinamica) y microscépicas (Cuantica) de
la materia. En esta asignatura se pretende iniciar en el caracter complementario
de ambas visiones, mostrando como la Termodinamica Estadistica permite el
calculo de las propiedades macroscopicas de la materia a partir de las
propiedades microscopicas de sus constituyentes. Ademas de este propésito
fundamental, se pretende formar al alumno en otros conocimientos quimico fisicos
todavia no adquiridos, tales como los fenomenos de superficies y los polimeros.




OBJETIVOS GENERALES

Los objetivos generales son:

e Se pretende que todos los alumnos conozcan los hechos, conceptos y
principios fisicos que permiten establecer la relacion entre el mundo
macroscopico (Termodinamica) y el microscopico (Mecanica).

e Completar la formacién Quimico Fisica estudiando los fenémenos de
superficie (equilibrio y reactividad).

e Proporcionar una introduccion al estudio de los polimeros y los sistemas
coloidales.

e Lograr que el alumno adquiera la terminologia basica de la Quimica Fisica y
que sepa utilizarla, expresando las ideas con la precision requerida en el
ambito cientifico y siendo capaz de establecer relaciones entre los distintos
conceptos y con otras areas de conocimiento.

e Conseguir que el alumno sea capaz de buscar y seleccionar informacién en
el ambito de la Quimica Fisica cuando lo necesite.

CONTENIDOS

La asignatura se estructura en cuatro grandes bloques de conocimiento fisico-
quimico:

e Termodinamica Estadistica

e Fenomenos de Transporte y Cinética Molecular
e Fendmenos de Superficie

¢ Introduccion a los Polimeros

Los contenidos concretos se resumen en:

e Principios basicos termodindmicos de la mecéanica estadistica

e Aplicacion para el estudio de las propiedades termodinamicas de los
sistemas ideales y reales.

e Comprension microscopica de los fenomenos de no equilibrio: procesos
de transporte y cinética molecular




Introduccién y manejo de distintas teorias microscopicas para explicar la
reactividad quimica: teoria de colisiones y teoria del complejo activado.
Introduccién y manejo del concepto de superficie de energia potencial

Estudio termodinamico de las interfases. Conceptos de tension
superficial y adsorcién. Isotermas de Gibbs, Langmuir y BET

Andlisis mecanistico de la catélisis heterogénea: etapas y ejemplo de
interés

Estudio de las interfases electrizadas. Aplicacion a los coloides
Introduccidn a la ciencia de los polimeros. Conceptos basicos y
termodindmica de sus disoluciones.

DESTREZAS A ADQUIRIR

Célculo de las funciones de particion moleculares y, a partir de ellas, de las
propiedades termodinamicas de la materia en particular la energia libre y
las constantes de equilibrio.

Célculo de propiedades termodinamicas de sistemas reales, tales como los
coeficientes del virial en gases.

Analisis estructural de liquidos a partir de sus funciones de distribuciéon
radial.

Manejo de las funciones de distribucién de velocidades con el objetivo de
conocer las proporciones de moléculas que presentan unos determinados
valores de la velocidad. Obtencion de propiedades de transporte a partir de
las velocidades medias.

Célculo de las constantes de velocidad de reacciones bimoleculares a partir
de la teoria de colisiones y de la teoria del estado de transicion.

Uso de las isotermas para cuantificar la adsorcion superficial de una
sustancia tanto sobre liquidos (Gibbs) como sobre sélidos (Langmuir y
BET).

Racionalizar el comportamiento de las reacciones con catalisis
heterogénea en funcién de las distintas etapas que la forman. Deducir el
mecanismo que rige una determinada reaccion a partir de observaciones
experimentales

Adquirir conceptos basicos sobre los polimeros y en particular sus
disoluciones.

Ser capaces de entender las ecuaciones matematicas que gobiernan los
fenomenos bajo estudio, asi como manejarlas haciendo uso de los
distintos sistemas de unidades.




TEMARIO Y PLANIFICACION TEMPORAL

Bloque I. Termodinamica Estadistica

Tema 1. Termodinamica Estadistica: Fundamentos y Sistemas de Particulas
Independientes.

- Introduccion a la Termodinamica Estadistica

- Estados de un Sistema. Relacion entre las Propiedades Macroscopicas y

Microscopicas de un Sistema.

- Funciones Termodinamicas en el Colectivo Candnico.

- Propiedades e interpretacion de la Funcién de Particion Canodnica.

- Funcion de Particion en Sistemas de Particulas no Interactuantes.

- Funcién de Particion Molecular.

- Propiedades Termodindmicas del Gas Ideal.

Tema 2. Termodinamica Estadistica de Sistemas Reales
- Introduccién. Fuerzas Intermoleculares
- Funcion de Particion Clasica
- Gases Reales
- Capacidad calorifica en Sélidos Cristalinos
- Liquidos. Funcién de distribucion Radial

Tema 3. Teoria Cinética de Gases
- Introduccion a la Teoria Cinética de Gases
- Funcioén de Distribucion de la Velocidad
- Velocidades Medias y mas Probable
- Funcion de Distribucion de la Energia
- Colisiones con las Paredes. Efusion
- Colisiones Intermoleculares

Bloque Il. Fendmenos de Transporte y Cinética Molecular

Tema 4. Fendmenos de Transporte

- Introduccién a los Fenbmenos de Transporte: Conductividad térmica,
Viscosidad y Difusion

- Conductividad Térmica: ley de Fourier.

- Viscosidad: leyes de Newton y Poiseuille

- Difusion: Primera ley de Fick

- Tratamiento microscopico de los fendbmenos de transporte en gases
ideales

- Difusién en liquidos.




Tema 5. Cinética Molecular
Introduccién
Teoria de Colisiones
Superficies de Energia Potencial y Dinamicas de Reaccion
Teoria del Estado de Transicién
- Desarrollo de la TET
- Formulacién Termodinamica
- Efectos Cinéticos Isotépicos
- Limitaciones de la TET

Bloque Ill. Fend6menos de Superficie

Tema 6. Estudio Termodinamico de la Interfase
- Region interfacial o interfase
- Tension superficial
- Interfases curvas
Ecuacién de Young-Laplace
Presion de vapor en superficies curvas: ecuacion de Kelvin
Capilaridad
- Termodinamica de superficies en sistemas multicomponente: Isoterma
de adsorcion de Gibbs.
Monocapas

Tema 7. Superficies Sélidas: Adsorcion y Catalisis
- Estructura y composicion de superficies solidas
- Adsorcion de gases sobre sélidos
- Isotermas de adsorcion
- Velocidad de los procesos superficiales
- Caracteristicas de los fenomenos cataliticos
- Mecanismos de catalisis y energia de activacion
- Caracteristicas de la catalisis heterogénea
- Etapas de la catalisis heterogénea
- Mecanismos de catalisis heterogénea
- Ejemplos de catalisis heterogénea

Tema 8. Interfases Electrizadas

- Introduccién

- Termodinamica de la Interfase Electrizada

- Estructura de la Interfase
Modelo de Helmholtz-Perrin o de la doble capa rigida
Modelo de Gouy-Chapman o de la doble capa difusa
Modelo de Stern
Doble Capa y Coloides



Bloque IV. Introduccién a los Polimeros

Tema 9. Quimica Fisica de los Polimeros
- Definiciones generales
- Clasificacion y tipos de polimeros
- Distribucion de pesos moleculares
- Configuracion y conformacion

- Termodinamica de polimeros en disolucion
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

A fin de poder abordar con éxito la asignatura, es imprescindible que el estudiante
posea una serie de conocimientos previos. Dichos conocimientos comprenden:

e Manejo de conceptos termodinamicos (energia interna, entropia y energia
libre, espontaneidad y equilibrio) y de cinética basica (mecanismo, etapa
lenta, orden de reaccién, ecuaciones integradas).

e Manejo de conceptos cuanticos, tales como funcién de onda, estados y
niveles. Conocimiento de las soluciones de sistemas modelo (particula en la
caja, rotor rigido, ...)

e Calculo basico de derivadas e integrales.

e Manejo de los diferentes sistemas de unidades

METODOLOGIA

El desarrollo de la asignatura se estructura en torno a dos ejes principales: las
sesiones de teoria y problemas y las tutorias.

En las clases de teoria se explicaran los conceptos fundamentales para cada uno
de los temas recogidos en el temario, indicando las fuentes bibliograficas
necesarias para la profundizacién del alumno. Ademas los alumnos dispondran de
apuntes realizados por el profesor (disponibles en la pagina web www.uv.es/tunon)
gue pueden servir como punto de partida para el trabajo del alumno, nunca como
material Unico de estudio. Tras exponer los conceptos teoricos se realizaran
problemas correspondientes al tema.

Al final de cada tema se realizaran sesiones de tutoria donde se resolveran
cuestiones y problemas propuestos por el profesor con antelacion. Estas
cuestiones y problemas pretenden exponer al alumno a preguntas similares a las
que se puede encontrar en el examen.



http://www.uv.es/tunon
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EVALUACION DEL APRENDIZAJE

La evaluacibn de la asignatura se realizara a través de dos examenes
cuatrimestrales 0o un examen final. Los exdmenes consisten en una serie de
cuestiones tedricas y practicas (problemas) divididas en varios apartados.
Ejemplos de exadmenes de otros afios pueden encontrarse en la pagina:
www.uv.es/tunon. Para aprobar la asignatura sera necesario obtener una nota
minima de 4.0 en cada uno de los examenes realizados, sean parciales o finales.

Ademas de la nota del examen se podran considerar otras calificaciones obtenidas
por participacion en clase y tutorias, los proyectos/trabajos propuestos a los
alumnos a lo largo del curso y la participacion en las actividades interdisciplinares
(con un total de hasta el 20%).

Para aprobar la asignatura debera obtenerse una nota total igual o superior a 5.
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