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7

L'assignatura“Quimicafisicalll” és unaassignatura obligatoria que simparteix en el cinque semestre. En
el plad'estudis actualment en vigor constad'un total de 6.0 credits ECTS.

Amb aguesta assignatura es pretén, essencialment, que I'alumne completei integre la seua formacio
guimicofisica. En les assignatures de “Quimicafisical i 11" I'alumne ha adquirit coneixements de les
visions macroscopiques (fonamental ment termodinamica) i microscopiques (quantica) de la materia. En
aguesta assignatura es pretén iniciar en e caracter complementari de les dues visions, i mostrar com la
termodinamica estadistica permet e calcul de les propietats macroscopiques de la matéria a partir de les
propietats microscopiques del's seus congtituents. A més d'aquest proposit fonamental, es pretén formar
I'alumne en altres coneixements quimicofisics encara no adquirits, com ara els fenomens de superficiesi
elspolimersi completar laformacié en espectroscopia amb un tema dedicat a la ressonancia magnética
nuclear.
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CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

Per tal que es puga abordar amb éxit I'assignatura, és necessari que l'estudiant haja adquirit una serie
de coneixements previs. Aquests coneixements comprenen:

Maneig de conceptes termodinamics (energia interna, entropia i energia lliure, espontaneitat i equilibri) i
de cinetica basica (mecanisme, etapa lenta, ordre de reaccid, equacions integrades).

Maneig de conceptes quantics, com ara funcié d'ona, estats i nivells. Coneixement de les solucions de
sistemes model (particula en la caixa, rotor rig

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica
- Desenvolupar capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic.
- Demostrar capacitat inductiva i deductiva.

- Demostrar capacitat de gestio i direccio, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacié, control, lideratge, presa de decisions i negociacio.

- Resoldre problemes de forma efectiva.

- Demostrar capacitat de treball en equip incloent equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.

- Demostrar habilitat per a transmetre informacié, idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si escau les tecnologies de la informacié.

- Comprometre's amb [I'ética, els valors d'igualtat i la responsabilitat social com a ciutada i com
professional.

- Aprendre de forma autonoma.
- Demostrar capacitat per a adaptar-se a situacions noves.

- Adquirir una sensibilitat permanent per la qualitat i el medi ambient, el desenvolupament sostenible i
la prevencio de riscos laborals.

- Demostrar que coneix els aspectes principals de terminologia quimica, nomenclatura, convenis i
unitats.

- Interpretar la variacié de les propietats caracteristiques dels elements quimics segons la taula
periodica.
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- Demostrar que coneix les caracteristiques i el comportament dels diferents estats de la matéria i les
teories usades per descriure'ls.

- Demostrar que coneix els tipus principals de reaccid quimica i les seues caracteristiques principals
associades.

- Demostrar que coneix els principis de la mecanica quantica i lI'aplicaci6 a la descripci6 de I'estructura
i de les propietats d'atoms i molécules.

- Demostrar que coneix els principis de termodinamica i cinética i les seues aplicacions en quimica.

- Relacionar les propietats macroscopiques i propietats d'atoms i molécules individuals, incloent-hi
macromolecules (naturals i sintétiques), polimers, col-loides i altres materials.

- Demostrar el coneixement i la comprensio dels fets essencials, dels conceptes, dels principis i de les
teories relacionades amb les arees de la quimica.

- Resoldre problemes qualitatius i quantitatius segons models desenvolupats préviament.
- Reconeixer i analitzar problemes nous i planejar estratégies per solucionar-los.

- Avaluar, interpretar i sintetitzar les dades i la informacié Quimica.

- Manipular amb seguretat els productes quimics.

- Manejar la instrumentacié quimica utilitzada en les diferents arees de la Quimica.

- Interpretar les dades procedents d'observacions i mesures en el laboratori en termes de la seua
significacio i de les teories que la sustenten.

- Relacionar teoria i experimentacio.

- Reconeixer i valorar els processos quimics en la vida diaria.

- Comprendre els aspectes qualitatius i quantitatius dels problemes quimics.

- Desenvolupar metodologies sostenibles i respectuoses amb el medi ambient.
- Relacionar la quimica amb altres disciplines.

- Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocacio d'una forma
professional i posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de I'elaboraci6 i
defensa d'arguments i la resolucié de problemes dins de la seua area d'estudi.

- Que els estudiants tinguen la capacitat d'arreplegar i interpretar dades rellevants (normalment dins de
la seua area d'estudi) per emetre judicis que incloguen una reflexié sobre temes rellevants d'indole
social, cientifica o ética.

- Que els estudiants puguen transmetre informacio, idees, problemes i solucions a un public tant
especialitzat com no especialitzat.

- Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

- Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengles oficials de la
Comunitat Valenciana.
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- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicacio i gestionar adequadament
la informacio6 obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

ObjectiusTema 1

-Expressar el moment angular d'espin nuclear a partir de I'espin nuclear.

-Identificar el nombre d'estats nuclears atenent al’ espin nuclear.

-Establir larelacio entre el moment angular d'espin nuclear i el moment dipolar magnetic nuclear.
-Calcular I'energia dels estats d'espin nuclear quan el nucli estaimmers en un camp magnétic.
-Calcular lafreguiencia de ressonancia per a un nucli no apantallat.

-Descriure e fenomen d’ apantallament.

-Definir € desplacament quimic.

-Predir lainfluéncia de I'acoblament espin-espin en un sistema senzill com per exemple I'AX.

Objectius Tema 2
-Calcular probabilitats d'ocupacio d'estats a partir de I'energiai de latemperatura.
-Calcular probabilitats d'ocupacio de nivells energéetics a partir de I'energiai de latemperatura.

-Calcular funcions de particié moleculars tant com sumes explicites com sota les aproximacions més
habituals.

-Interpretar el significat de lafuncié de particié.

-Calcular, a partir de propietats microscopiques, |'energiainterna, capacitat calorifica, entropiai energia
[liure de gasos ideal s formats per molecules senzilles (mono, di i triatomiques).

-Calcular la constant d'equilibri per areaccions entre gasos ideals formats per molécules senzilles.

-Predir e sentit de l'equilibri i €l canvi amb latemperatura a partir de les energies fonamentals de reactius
i productesi I'accessibilitat dels estats energétics en aquests.

ObjectiusTema 3

-Calcular velocitats caracteristiques d'una mostra de gas en equilibri.
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-Calcular lafrequenciade col -lisio de les molecules d'un gas entre si i amb les parets del recipient.
-Calcular €l recorregut lliure mitja de les molecules d'un gas.
-Calcular la constant de velocitat per a una reaccio entre gasos a partir de lateoria de col -lisions.

-Interpretar la superficie d'energia potencial d'un sistemareactiu. Localitzar els punts estacionarisi
classificar-los com espécies estables (reactius, productes, intermedis) o no (estat de transicid). Tracar
sobre agquestes superficies els camins de reaccié de minima energia.

-Calcular la constant de velocitat per a unareaccio a partir de lateoria de |'estat de transicio.

-Utilitzar laformulaci6 termodinamica de lateoria de I'estat de transicié per interpretar la dependéncia de
la constant de velocitat amb latemperatura. Calcul de I'entalpia, entropiai energialliure d'activacio.

ObjectiusTema 4

-Definir el concepte de procés de transport des del punt de vista fenomenologic i macroscopic i identificar
al seu torn quan un sistemaes troba o no allunyat del seu estat de equilibri termodinamic.

-Explicar i diferenciar els diferents tipus de processos de transport, d'acord amb la magnitud
termodinamica que és transportada.

-Explicar, deduir i aplicar leslleis generalsi particulars d'aquests fenomens del transport per als sistemes
corresponents.

-Explicar lallei de Kohlrausch aixi com lallei de migraci6 independent delsions en dissolucio.
-Descriurei explicar I'evolucié d'un sistema en regim no estacionari.
-Deduir i raonar lasegonallei de Fick de ladifusio.

-Aplicar les solucions de I'equaci 6 de difusi¢ a problemes relacionats amb la contaminacio del medi
ambient, i estudiar €l seu caracter predictiu.

-Relacionar la mobilitat ionica amb la conductivitat delsions en dissolucio, i deduir I'equacié de Nernst-
Einstein de la difusié delsions en dissolucio.

ObjectiusTema5
- Definir tensi6 superficial.

- Determinar I'efecte de latensi6 superficial en interfases corbes: influénciadel radi de curvatura, pressio
de vapor en variar la curvatura, ascens/ descens per un capil-lar.

- Comprendrei explicar lavariacié de latensi6 superficial amb la concentracié.
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- Distingir entre quimisorcié i fisisorcio.

- Definicio i classificacié d'isoterma d'adsorcio.

- Deduir laisoterma de Langmuir i determinar els parametres caracteristics.

- Influéncia de la temperatura en |'adsorcio.

- Variaci6 de lafracci6 de recobriment amb la pressio en variar latemperatura.
- Isoterma BET. Determinacio i interpretacié de parametres caracteristics.

- Interpretacié de les corbes el ectrocapil -lars.

- Determinar lavariacio de latensié superficial, de la densitat de carrega superficial i de la capacitat amb
el potencia aplicat.

ObjectiusTema 6
-Entendre el mecanisme general dela catalisi heterogenia.

-Aplicar el's coneixements de cineticaformal aladeduccio delallei cinetica d'alguns processos amb
catalisi heterogenia: mecanismes de Langmuir-Hishelwood i de Rideal-Eley.

-Adquirir unavisioé genera del'Us de catalitzadors solids.

-Entendre les diferencies entre processos electrodics

faradaicsi no faradaics.

-Deduir lafunci6 intensitat-corrent per aaguns

processos: transferencia d'electronsi processos reversibles controlats per difusio.

-Adquirir unavisio electrica dels processos el ectrodics.

ObjectiusTema 7

- Definir polimer o0 macromolécula.

- Conéixer i determinar les mitjanes de masses moleculars caracteristics de sistemes macromoleculars.
- Definir lamidad'un polimer.

- Definir les temperatures caracteristiques d'un polimer.

- Variacio de l'estat d'un polimer en funcié de latemperatura.
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- Estudi termodinamic d'un polimer en un dissolvent. Determinacio de lavariacié d'energialliure de
mescla

- Definici6 de sistemes col loidals.

- Classificacio de sistemes col -loidals.

- Determinacio de I'estructurai estabilitat de sistemes col -loidals.
- Estudi dels aspectes cinétics de sistemes col -loidals.

- Estudi dels aspectes termodinamics de sistemes col -loidals.

- Aplicacions practiques de sistemes col -loidals.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Ressonancia magnetica nuclear

1.1. - Presentacio:

1.2. - Propietats magneétiques dels nuclis atomics.

1.2.1. - Espin nuclear i moment angular d'espin nuclear.
1.2.2. - Moment dipolar magnétic nuclear: magnetd nuclear, quocient giromagnétic.
1.3.-Interacci6 d'un camp magnétic amb els nuclis atomics.
1.3.1. - Energia d'interaccié del camp magnétic amb el moment magnétic nuclear.
1.3.2. - Precessio i frequencia de Larmor.

1.3.3. - Desdoblament dels nivells d'energia d'espin nuclear.
1.4. - Espectroscopia de RMN.

1.4.1. - Frequiéncia de ressonancia.

1.4.2. - Poblacié6 dels nivells.

1.4.3. - Regles de seleccio.

1.4.4.-Descripcio classica d'un equip de mesura.
1.5.-Desplacament quimic.

1.5.1. - Apantallament i desplagcament quimic.

1.5.2. - Escala de desplacaments quimics.

1.6.-Estructura fina de I'espectre.

1.6.1. - Sistema AX.

1.6.2. - Sistema A2.

1.6.3. - Sistema AXN.

1.6.4. - Valors de lI'acoblament espin-espin.

1.6.5. - Origen de I'acoblament espin-espin en dissolucié.
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2. Termodinamica estadistica: fonaments i sistemes de particules independents

1. - Introducci6 a la termodinamica estadistica

1.1. Origen de la termodinamica estadistica.

1.2. Estats d'un sistema. Relacio entre les propietats macroscopiques i microscopiques d'un sistema.
2. - Com es calculen les propietats termodinamiques? El concepte de col-lectiu
2.1. Probabilitat d'un microestat en el col-lectiu canonic.

2.2. Funcions termodinamigues en el col-lectiu canonic.

2.3. Propietats i interpretacio de la funcié de particié canonica.

3.-Funci6 de particié en sistemes de particules no interactuants.

4. - Funcid de particio molecular.

5. - Propietats termodinamiques del gas ideal.

6. - La constant d'equilibri entre gasos ideals.

3. Cinética molecular

3.1. Introduccié.

3.2. Teoria de col-lisions.

3.2.1. Velocitats moleculars.

3.2.1.1. Funcions de distribuci6 de la velocitat.

3.2.1.2. Obtenci6 de les funcions de distribucié de la velocitat.
3.2.2. Velocitats caracteristiques.

3.2.3. Distribucio d'energies.

3.2.4. Col-lisions amb les parets. Efusio.

3.2.5. Col-lisions intermoleculars i recorregut lliure mitja.
3.2.6. Col-lisions i reactivitat quimica.

3.3. Superficies d'energia potencial.

3.4. Teoria de l'estat de transicié.

3.4.1. Hipotesis basiques i desenvolupament.

3.4.2. Formulacié termodinamica de la TET.

3.4.3. Limitacions de la TET.

4. Fenomens de transport i conductivitat electrolitica

4.1. Introducci6.

4.1.1. - Descripcié macroscopica d'estats de no equilibri.

4.1.2. - Definicio de conceptes basics.

4.1.3. - Lleis fenomenologiques.

4.2. - Tipus de processos de transport i propietats transportades.

4.2.1. - Conduccio téermica. Llei de Fourier.

4.2.2. - Viscositat. Llei de Newton. Llei de Poiseuille.

4.2.3. - Difusi6. Primera llei de Fick.

4.2.4. - Conducci6 ionica: conductivitat eléctrica, . Llei d'Ohm. Migracio.
4.3. - Punt de vista microscopic. Fenomens de transport en gas d'esferes rigides.
4.3.1. - Coeficient de conductivitat térmic, k.
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4.3.2. - Coeficient de viscositat, .

4.3.3. - Coeficient de difusio, D.

4.4. - Equaci6 general de la difusio.

4.4.1. - Segona llei de Fick.

4.4.2. - Solucions de l'equacio de difusio.

4.4.3. - Difusié amb conveccié. Equacié general de la difusio.
4.4.4. - Conductivitat molar. Llei de Kohlrausch. Mobilitat idnica.
Equacié d'Einstein. Relacions de Nernst-Einstein

5. Fenomens de superficie

5.1. - Interfase liquida.

5.1.1. - Tensi6 superficial.

5.1.2. - Interfases corbes.

5.1.2.1. - Equaci6 de Young-Laplace.

5.1.2.2. - Pressio de vapor en superficies corbes.
5.1.2.3. - Capil.laritat.

5.1.3. - Sistemes multicomponents.

5.2. - Interfase solida.

5.2.1. - Fisisorcio i quimisorcio.

5.2.2. - Isotermes dadsorcio.

5.2.2.1. - Isoterma de Langmuir.

5.2.2.2. - Extensions de la isoterma de Langmuir.
5.2.2.3. - Efecte de la temperatura sobre l'equilibri d'adsorcio.
5.2.2.4. - Limitacions en la isoterma de Langmuir.
5.2.3. - Altres isotermes.

5.3. - Interfases electritzades.

5.3.1.-Estructura de la interfase electritzada.

6. Catalisi heterogeéniai cinetica electrodica

6.1.Introduccié.

6.2.-Introduccio a la catalisi.

6.2.1-Principis basics de la catalisi.

6.2.1.1. Mecanisme general de la catalisi.

6.2.1.2. - Mecanismes tipus de catalisi heterogénia.

6.2.1.3. - Exemples de catalisi.

6.3. Introduccié a la cinética electrodica.

6.3.1. La transferéncia d'electrons.

6.3.2. Reacci6 electroquimica reversible controlada per difusio.

6.3.3. Reacci6 amb equilibri quimic previ a la transferéncia d'electrons.
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7. Introducci6 als sistemes macromoleculars i col-loidals

7.1. Introducci6 als sistemes macromoleculars.

7.1.1. Introduccio.

7.1.2. Distribucio de pesos moleculars.

7.1.3. Propietats fisiques dels polimers.

7.1.4. Termodinamica de polimers en dissolucio.

7.2. Introducci6 als sistemes col-loidals.

7.2.1. Classificacio i preparacio.

7.2.2. Estructura i estabilitat: aspectes termodinamics i cinétics.
7.2.3. Aplicacions.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Classes de teoria 51,00 100
Tutories reglades 9,00 100
Elaboraci6 de treballs en grup 7,00 0
Elaboracio de treballs individuals 7,00 0
Estudi i treball autonom 41,00 0
Preparacio de classes de teoria 14,00 0
Preparacio de classes practiques i de problemes 14,00 0
Resolucié de questionaris on-line 7,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENT

El desenvolupament de I'assignatura sestructura al voltant de tres eixos principals: les sessions de teoria,
lestutoriesi €l seminaris.

A les classes de teoria sSexplicaran els conceptes fonamentals per a cada un dels temes recollits en el
temari, i S'indicaran les fonts bibliografiques necessaries perque I'alumne hi aprofundisca. A més els
alumnes disposaran d'apunts realitzats per I'equip de professors que es poden fer servir com a punt de
partida per a treball de I'estudiant, mai coma material Unic d'estudi. Una vegada exposats els conceptes
teorics, es realitzaran problemes corresponents al tema.

Pel que faales sessions de tutoria, a més dels dubtes presentats pels alumnes, es treballara sobre
guiestions proposades pel professor amb suficient antelacié com perqué I'alumne puga intentar resoldre-
les pels seus mitjansi participar-hi d'unaforma activa.
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A meés, esta prevista larealitzacio de seminaris per al'ampliaci6 d’ alguns dels aspectes dels temes
destacats pel seu interés o actualitat i també per aprofundir-hi.

Seminaris-Conferéncies. Els Seminaris-Conferéncies versaran sobre aspectes complementaris de la seva
formacio en Quimica Fisica. Per a aquesta tasca, els estudiants assistiran al'acte i contestaran un
guestionari preparat pel professor.

AVALUACIO

L’ avaluaci6 de I’ aprenentatge del's estudiants tindra en compte tots els aspectes exposats en |’ apartat de
M etodol ogia d’ aguesta guia docent. L'assistenciai complementacio del qiestionari del Seminari-
Conferénciatindra una equivaléencia d’ una tutoria.

L’ avaluaci6 de I’ assignatura es realitzara mitjancant dues vies, una de presencial i una altrade no
presencial. En principi tots els estudiants i estudiantes romanen assignats alavia presencial. Podran

sol licitar el canvi alano presencial mitjangant escrit dirigit al professor de I’ assignatura en un termini no
superior ales 3 setmanes des del principi del curs.

En laviapresencial I’examen serael 70% de lanotafinal i consistira en una serie de guiestions tedriques
I practiques (problemes) dividides en diferents apartats. El 30% de la qualificacio provindra d’ activitats
d avaluacié continua (Iliurables 0 examens parcials) i presencials (participacio en tutoriesi seminaris). La
participacio de I’ estudiant en aquestes activitats és obligatoria. Per aprovar |’ assignatura haura d’ obtenir-
se una notatotal igual o superior a5. A més amés sera necessari que en cadascun dels apartats
considerats en I’ avaluacio total s assolisca una nota minima del 40% del total de |’ apartat corresponent.

En laviano presencial lanotafinal correspon alade |’ examen. Per aaprovar I’ assignatura caldra obtenir
unanotatotal igual o superior ab.

El sistemad'avaluaci6 sera el mateix en les dues convocatories. Si és el cas, lanotade l'avaluacio
continua es manté per a la segona convocatoria.

REFERENCIES

Basiques
- Levine,l. N., Fisicoquimica. 5°dicion. McGraw Hill, 2004. ISBN 9788448137861 (v. 1) ISBN
9788448137878 (v. 2)

- Atkins, P y De Paula,J. Quimica Fisica. 82 edicién. Editorial Médica Panamericana, 2008. ISBN
9789500612487

- Engel, Thomas y Reid, Philip. Quimica Fisica. Pearson Addison Wesley 2006. ISBN 9788478290772
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Complementaries

- McQuarrie, D.A. y Simons, J.D., Physical Chemistry. A Molecular Approach. University Science
Books, Sausalito. ISBN 9780935702996

- Tudon, I. y Silla, E., Termodindmica Estadistica para Quimicos y Bioquimicos, Sintesis, 2008. ISBN
9788497566899
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