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RESUMEN

Laasignatura Quimica Fisicalll esuna asignatura obligatoria que se imparte en el quinto semestre. En €l
plan de estudios actualmente en vigor consta de un total de 6.0 créditos ECTS.

Con esta asignatura se pretende, esencialmente, que el alumno complete e integre su formacion quimico
fisica. En las asignaturas de Quimica Fisical y |l el alumno ha adquirido conocimientos de las visiones
macroscopicas (fundamental mente Termodinamica) y microscopicas (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 |as propiedades macroscopicas de la materia a partir de
las propiedades microscdpicas de sus constituyentes. Ademas de este proposito fundamental, se pretende
formar a aumno en otros conocimientos quimico fisicos todavia no adquiridos, tales como los
fendmenos de superficiesy los polimerosy completar laformacion en espectroscopia con un tema
dedicado a la resonancia magnética.
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VNIVERSITAT G D VALENCIA

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

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

Manejo de conceptos termodindmicos (energia interna, entropia y energia libre, espontaneidad y
equilibrio) y de cinética basica (mecanismo, etapa lenta, orden de reaccién, ecuaciones integradas).
Manejo de conceptos cuanticos, tales como funcion de onda, estados y niveles. Conocimiento de las
soluciones de sistemas modelo (particula en la caj

COMPETENCIAS

1108 - Grado de Quimica
- Desarrollar capacidad de analisis, sintesis y razonamiento critico.
- Demostrar capacidad inductiva y deductiva.

- Demostrar capacidad de gestion y direccién, espiritu emprendedor, iniciativa, creatividad,
organizacién, planificacion, control, liderazgo, toma de decisiones y negociacion.

- Resolver problemas de forma efectiva.

- Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo equipos de caracter interdisciplinar y en un
contexto internacional.

- Demostrar habilidad para transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones tanto a un publico
especializado como no especializado y utilizando si procede las tecnologias de la informacién.

- Comprometerse con la ética, los valores de igualdad y la responsabilidad social como ciudadano y
como profesional.

- Aprender de forma autébnoma.
- Demostrar capacidad para adaptarse a nuevas situaciones.

- Adquirir una sensibilidad permanente por la calidad y el medio ambiente, el desarrollo sostenible y la
prevencion de riesgos laborales.

- Demostrar que conoce los aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y
unidades.

- Interpretar la variacion de las propiedades caracteristicas de los elementos quimicos segun la Tabla
Periddica.
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- Demostrar que conoce las caracteristicas y comportamiento de los diferentes estados de la materia y
las teorias empleadas para describirlos.

- Demostrar que conoce los tipos principales de reaccidén quimica y sus principales caracteristicas
asociadas.

- Demostrar que conoce los principios de la Mecanica Cudntica y su aplicacién a la descripcién de la
estructura y propiedades de atomos y moléculas.

- Demostrar que conoce los principios de termodindmica y cinética y sus aplicaciones en Quimica.

- Relacionar las propiedades macroscopicas y propiedades de atomos y moléculas individuales,
incluyendo macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales.

- Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionadas con las areas de la Quimica.

- Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segiin modelos previamente desarrollados.
- Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para solucionarlos.

- Evaluar, interpretar y sintetizar los datos e informacion Quimica.

- Manipular con seguridad los productos quimicos.

- Manejar la instrumentacion quimica utilizada en las distintas areas de la Quimica.

- Interpretar los datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su
significacion y de las teorias que la sustentan.

- Relacionar teoria y experimentacion.

- Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria.

- Comprender los aspectos cualitativos y cuantitativos de los problemas quimicos.
- Desarrollar metodologias sostenibles y respetuosas con el medio ambiente.

- Relacionar la Quimica con otras disciplinas.

- Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracién y
defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area de estudio.

- Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (normalmente
dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre temas relevantes
de indole social, cientifica o ética.

- Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a un publico tanto
especializado como no especializado.

- Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

- Expresarse correctamente, tanto en forma oral como escrita, en cualquiera de las lenguas oficiales
de la Comunidad Valenciana.
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- Poseer habilidades béasicas en tecnologias de la informacion y comunicacion y gestionar
adecuadamente la informacion obtenida.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Objetivos Tema 1
-Expresar el momento angular de espin nuclear a partir del espin nuclear.
-Identificar el nimero de estados nucleares atendiendo a espin nuclear.

-Establecer larelacion entre el momento angular de espin nuclear y e momento dipolar magnético
nuclear.

-Calcular laenergia de los estados de espin nuclear cuando el nlcleo estainmerso de un campo
magnético

-Calcular la frecuencia de resonancia para un nucleo no apantallado.

-Describir el fendmeno de apantallamiento.

-Definir el desplazamiento quimico.

-Predecir lainfluencia del acoplamiento espin-espin en un sistema sencillo como e AX.

Objetivos Tema 2

-Calcular probabilidades de ocupacion de estados a partir de la energiay latemperatura.

-Calcular probabilidades de ocupacion de niveles energéticos a partir de la energiay latemperatura.

-Calcular funciones de particion molecul ares tanto como sumas explicitas como bajo las aproximaciones
mas habituales.

-Interpretar el significado de lafuncién de particion

-Calcular, a partir de propiedades microscopicas, la energiainterna, capacidad calorifica, entropiay
energia libre de gases ideal es formados por moléculas sencillas (mono, di y triatomicas).

-Calcular la constante de equilibrio para reacciones entre gases ideal es formados por mol éculas sencillas.

-Predecir el sentido del equilibrio y su cambio con latemperatura a partir de las energias fundamentales
de reactivos y productosy la accesibilidad de |os estados energéticos en ellos.

Objetivos Tema 3

-Calcular velocidades caracteristicas de una muestra de gas en equilibrio.
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-Calcular lafrecuencia de colision de las moléculas de un gas entre si y con las paredes del recipiente.
-Calcular €l recorrido libre medio de las moléculas de un gas.
-Calcular la constante de velocidad para una reaccion entre gases a partir de la teoria de colisiones.

-Interpretar la superficie de energia potencial de un sistemareactivo. Localizar |os puntos estacionarios y
clasificarlos como especies estables (reactivos, productos, intermedios) o no (estado de transicién). Trazar
sobre estas superficies |os caminos de reaccion de minima energia.

-Calcular la constante de velocidad para unareaccion a partir de lateoria del estado de transicién.

-Utilizar la formulacion termodinamica de la teoria del estado de transicion parainterpretar la
dependencia de la constante de velocidad con la temperatura. Calculo de la entalpia, entropiay energia
libre de activacion.

Objetivos Tema 4

-Definir el concepto de proceso de transporte desde e punto de vista fenomenol 6gico y macroscopico
identificando a su vez cuando un sistema se halla o no algjado de su estado de equilibio termodinadmico.

-Explicar y diferenciar los distintos tipos de procesos de transporte, en base ala magnitud termodindmica
gue es transportada.

-Explicar, deducir y aplicar las leyes generales y particulares de dichos fendmenos del transporte paralos
sistemas correspondientes.

-Explicar laley de Kohlrausch asi como laley de migracién independiente de los iones en disolucion.
-Describir y explicar la evolucion de un sistema en régimen no estacionario.
-Deducir y razonar la segundaley de Fick delaDifusion.

-Aplicar las soluciones de la ecuacion de difusion a problemas relacionados con la contaminacién del
medioambiente, y estudiar su carécter predictivo.

-Relacionar lamovilidad i6nica con la conductividad de los iones en disolucién, deduciendo la ecuacion
de Nernst-Einstein de la difusion de los iones en disolucion.

Objetivos Tema 5
- definir tensién superficial.

- determinar el efecto de latension superficial en interfases curvas: influenciadel radio de curvatura,
presion de vapor al variar la curvatura, ascenso/descenso por un capilar.

- entender lavariacion de latension superficial con la concentracion.

- distinguir entre quimisorcion y fisisorcion.
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- definicion y clasificacion de isoterma de adsorcion.

- deducir laisoterma de Langmuir y determinar |os parametros caracteristicos.

- influencia de la temperatura en la adsorcion.

- variacion de lafraccion de recubrimiento con lapresion a variar latemperatura.
- Isoterma BET. Determinacion e interpretacion de pardmetros caracteristicos.

- Interpretacion de las curvas el ectrocapilares.

- Determinar lavariacion de latension superficial, de la densidad de carga superficia y de la capacidad
con €l potencial aplicado.

Objetivos Tema 6
-Entender el mecanismo genera de la catdlisis heterogénea

-Aplicar los conocimientos de Cinética Formal ala deduccién de laley cinética de algunos procesos con
catélisis heterogénea: Mecanismos de Langmuir-Hishelwood y de Rideal-Eley.

-Adquirir unavision general del uso de catalizadores solidos.

-Entender |as diferencias entre procesos electrodicos

faradaicosy no faradaicos.

-Deducir lafuncién intensidad-corriente para algunos

procesos. Transferencia de electronesy procesos reversibles controlados por difusion.
-Adquirir una vision eléctrica de los procesos el ectrodicos.

Objetivos Tema 7

- definir polimero o macromolécula.

- conocer y determinar |os promedios de masas molecul ares caracteristicos de sistemas
macromol ecul ares.

- definir el tamafio de un polimero.
- definir las temperaturas caracteristicas de un polimero.
- variacion del estado de un polimero en funcion de latemperatura.

- estudio termodinamico de un polimero en un disolvente. Determinacion de la variacion de energialibre
de mezcla.

- definicion de sistemas coloidales.
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- clasificacion de sistemas coloidal es.

- determinacion de la estructuray estabilidad de sistemas coloidales.
- estudio de los aspectos cinéticos de sistemas coloidales.

- estudio de los aspectos termodinamicos de sistemas coloidales.

- aplicaciones practicas de sistemas coloidales.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Resonancia Magnética Nuclear

1.1.- Presentacion

1.2.- Propiedades magnéticas de los nlcleos atomicos.

1.2.1.- Espin nuclear y momento angular de espin nuclear.

1.2.2.- Momento dipolar magnético nuclear: Magnetdn nuclear, cociente giro-magnético.
1.3.-Interaccion de un campo magnético con los nacleos atémicos.
1.3.1.- Energia de interaccién del campo magnético con el momento magnético nuclear.
1.3.2.- Precesion y frecuencia de Larmor.

1.3.3.- Desdoblamiento de los niveles de energia de espin nuclear
1.4.- Espectroscopia de RMN

1.4.1.- Frecuencia de resonancia.

1.4.2.- Poblacion de los niveles.

1.4.3.- Reglas de seleccion.

1.4.4.-Descripcion clasica de un equipo de medida.
1.5.-Desplazamiento Quimico.

1.5.1.- Apantallamiento y desplazamiento quimico

1.5.2.- Escala de desplazamientos quimicos

1.6.-Estructura fina del espectro

1.6.1.- Sistema AX

1.6.2.- Sistema A2

1.6.3.- Sistema AXN

1.6.4.- Valores del acoplamiento espin-espin

1.6.5.- Origen del acoplamiento espin-espin en disoluciéon

2. Termodinamica Estadistica: Fundamentos y Sistemas de Particulas Independientes

1.- Introduccién a la Termodinamica Estadistica

1.1. Origen de la Termodinamica Estadistica

1.2. Estados de un Sistema. Relacion entre las Propiedades Macroscépicas y Microscopicas de un
Sistema.

2.- ¢, Como se calculan las propiedades termodinamicas? El concepto de colectivo

2.1. Probabilidad de un Microestado en el Colectivo Candnico

2.2. Funciones Termodinamicas en el Colectivo canédnico.
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2.3. Propiedades e interpretacion de la Funcién de particion candnica.
3.-Funcion de Particion en Sistemas de Particulas no Interactuantes.
4.- Funcién de Particion Molecular.

5.- Propiedades Termodindmicas del Gas Ideal.

6.- La constante de equilibrio entre gases ideales.

3. Cinética Molecular

3.1. Introduccién

3.2. Teoria de Colisiones

3.2.1. Velocidades Moleculares

3.2.1.1. Funciones de distribucién de la velocidad
3.2.1.2. Obtencion de las funciones de distribucién de la velocidad
3.2.2. Velocidades Caracteristicas

3.2.3. Distribucién de Energias

3.2.4. Colisiones con las Paredes. Efusion

3.2.5. Colisiones Intermoleculares y recorrido libre medio
3.2.6. Colisiones y Reactividad Quimica

3.3. Superficies de Energia Potencial

3.4. Teoria del Estado de Transicion

3.4.1. Hipétesis basicas y desarrollo

3.4.2. Formulaciéon termodinamica de la TET

3.4.3. Limitaciones de la TET

4. Fendmenos de Transporte y Conductividad Electrolitica

4.1.- Introduccion

4.1.1.- Descripcién macroscopica de estados de no equilibrio.

4.1.2.- Definicién de conceptos basicos.

4.1.3.- Leyes fenomenoldgicas.

4.2.- Tipos de procesos de transporte y propiedades transportadas.

4.2.1.- Conduccion térmica . Ley de Fourier.

4.2.2.- Viscosidad. Ley de Newton. Ley de Poiseulille.

4.2.3.- Difusion. Primera ley de Fick.

4.2.4.- Conduccion iénica: Conductividad eléctrica, . Ley de Ohm. Migracion.
4.3.- Punto de vista microscopico. Fendmenos de transporte en gas de esferas
4 .3.1.- Coeficiente de conductividad térmico, k.

4.3.2.- Coeficiente de viscosidad, .

4.3.3.- Coeficiente de difusién, D.

4.4.- Ecuacion general de la difusion.

4.4.1.- Segunda ley de Fick.

4.4.2.- Soluciones de la ecuacion de difusion.

4.4.3.- Difusion con conveccidn. Ecuaciéon general de la difusion

4.4.4.- Conductividad molar. Ley de Kohlrausch. Movilidad iénica.

Ecuacion de Einstein. Relaciones de Nernst-Einstein.
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5. Fendmenos de Superficie

5.1.- Interfase liquida

5.1.1.- Tension superficial

5.1.2.- Interfases curvas

5.1.2.1.- Ecuacién de Young-Laplace

5.1.2.2.- Presién de vapor en superficies curvas
5.1.2.3.- Capilaridad

5.1.3.- Sistemas multicomponentes

5.2.- Interfase sélida

5.2.1.- Fisisorcién y quimisorcion

5.2.2.- Isotermas de adsocién

5.2.2.1.- Isoterma de Langmuir

5.2.2.2.- Extensiones de la Isoterma de Langmuir
5.2.2.3.- Efecto de la temperatura sobre el equilibrio de adsorcion
5.2.2.4.- Limitaciones en la isoterma de Langmuir
5.2.3.- Otras isotermas

5.3.- Interfases electrizadas

5.3.1.-Estructura de la interfase electrizada

6. Catalisis Heterogéneay Cinética Electrédica

6.1.Introduccién

6.2.-Introduccion a la Catalisis

6.2.1- Principios basicos de la Catalisis

6.2.1.1. Mecanismo general de la Catdlisis

6.2.1.2.- Mecanismos tipo de catalisis heterogénea

6.2.1.3.- Ejemplos de catélisis

6.3. Introduccién a la Cinética Electrédica

6.3.1. La transferencia de electrones

6.3.2. Reaccion electroquimica reversible controlada por difusion

6.3.3. Reaccioén con equilibrio quimico previo a la transferencia de electrones

7. Introduccién alos sistemas Macromoleculares y Coloidales.

7.1. Introducci6 als sistemes Macromoleculars.

7.1.1. Introduccié.

7.1.2. Distribucio de pesos moleculars.

7.1.3. Propietats fisiques dels polimers.

7.1.4. Termodinamica de polimers en dissolucio.

7.2. Introduccié als sistemes col-loidals.

7.2.1. Classificacio i preparacio.

7.2.2. Estructura i estabilitat: aspectes termodinamics i cinétics.
7.2.3. Aplicacions.
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 51,00 100
Tutorias regladas 9,00 100
Elaboracién de trabajos en grupo 7,00 0
Elaboracion de trabajos individuales 7,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 41,00 0
Preparacion de clases de teoria 14,00 0
Preparacion de clases practicas y de problemas 14,00 0
Resolucion de cuestionarios on-line 7,00 0
TOTAL| 150,00

METODOLOGIA DOCENTE

El desarrollo de la asignatura se estructura en torno atres gjes principales: las sesiones de teorias, las
tutoriasy lo seminarios.

En las clases de teoria se explicaran los conceptos fundamental es para cada uno de |os temas recogidos en
el temario, indicando las fuentes bibliogréficas necesarias parala profundizacién del aumno. Ademas los
alumnos dispondran de apuntes realizados por el equipo de profesores que pueden servir como punto de
partida para el trabajo del alumno, nunca como material Unico de estudio. Tras exponer |0s conceptos
tedricos se realizaran problemas correspondientes al tema.

Por lo que respecta a las sesiones de tutoria, ademés de las dudas presentadas por |os alumnos, se
trabajara sobre cuestiones y problemas propuestas por el profesor con suficiente antelacion como para que
el alumno pueda intentar resolverlas por sus mediosy participar de unaforma activa.

Ademas, esta prevista la realizacion de seminarios paralaampliacién y profundizacién en algunos de los
aspectos de los temas destacados por su interés o actualidad.

Seminarios-Conferencias. Los Seminarios-Conferencias versaran sobre aspectos complementarios de su formacion en Quimica Fisica. Paraestatarea, los

estudiantes asistiran a acto y contestaran a un cuestionario preparado por €l profesor.

EVALUACION

Laevauacion del aprendizaje de los estudiantes tendré en cuenta todos | os aspectos expuestos en €l
apartado de metodologia de esta guia docente. La asistenciay contestacion del cuestionario relativo al
Seminario-Conferencia tendr& una equivalencia de una tutoria.
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Laevaluacion de la asignatura se realizara a través de dos vias, una presencial y otrano presencial. En
principio todos los alumnos quedan asignados ala via presencial. Podran solicitar el cambio alano
presencial mediante escrito al profesor de la asignatura en un plazo no superior alas 3 semanas desde el
principio del curso.

En laviapresencial €l examen serael 70% de lanotafinal y consistira en una serie de cuestiones tedricas
y précticas (problemas) divididas en varios apartados. El 30% de la calificacion provendra de actividades
de evaluacién continua (entregables 0 exdmenes parciales) y presenciales (participacion en tutorias y
seminarios). La participacion del alumno en estas actividades es obligatoria. Para aprobar |a asignatura
debera obtenerse una notatotal igual o superior a’5. Ademas sera necesario que en cada uno de los
apartados considerados en la evaluacion total se alcance una nota minimadel 40% del total del apartado
correspondiente.

En laviano presencia lanotafina corresponde ala del examen. Para aprobar 1a asignatura debera
obtenerse una notatotal igual o superior ab.

El sistema de evaluacion sera el mismo en las dos convocatorias. En su caso, la nota de la evaluacion

continua se mantiene para la segunda convocatoria.

REFERENCIAS

Basicas
- 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

Complementarias

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

- Tufon, |. y Silla, E., Termodindmica Estadistica para Quimicos y Bioquimicos, Sintesis, 2008. ISBN
9788497566899
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