Guia Docent
34195 Quimica fisica lll

FITXA IDENTIFICATIVA

Dades de I'Assignatura

Codi 34195

Nom Quimica fisica Il
Cicle Grau

Crédits ECTS 6.0

Curs academic 2018 - 2019

Titulacio/titulacions
Titulaci6 Centre Curs Periode

1110 - Grau de Quimica V2-2018 Facultat de Quimica 3  Segon
guadrimestre

Materies

Titulacio Matéria Caracter
1110 - Grau de Quimica V2-2018 7 - Quimica Fisica Obligatoria
Coordinacio

Nom Departament

TUNON GARCIA DE VICUNA, IGNACIO NILO 315 - Quimica Fisica

RESUM

L'assignatura Quimica Fisicalll és una assignatura obligatoria que simparteix en €l sise semestre. En €l
pla d'estudis actualment en vigor consta d'un total de 6.0 crédits ECTS.

Amb aquesta assignatura es pretén, essencialment, que I'alumne complete i integre la seuaformacio
quimicofisica. En les assignatures de QuimicaFisical i Il I'alumne ha adquirit coneixements de les
visions macroscopiques (fonamentalment termodinamica) i microscopiques (quantica) de la materia. En
aquesta assignatura es pretén iniciar I’alumne en el caracter complementari de les dues visions, mostrant
com la Termodinamica Estadistica permet €l calcul de les propietats macroscopiques de la materia a partir
de les propietats microscopiques dels seus constituents. A més d'aguest proposit fonamental, es pretén
formar |'alumne en altres conel xements quimicofisics encara no adquirits, com ara els fenomens de
superficiesi els polimers, i completar laformacio en espectroscopia amb un tema dedicat alaressonancia
magnetica nuclear.
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CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio
1108 - Grau de Quimica V1-2009 :
1110 - Grau de Quimica V2-2018 :

1934 - Programa de doble Grau Quimica-Enginyeria Quimica_ 2023 :
R4-OBLIGACIO D'HAVER SUPERAT PREVIAMENT L'ASSIGNATURA
34183 - Quimica general |

34184 - Quimica general Il

R5-OBLIGACIO DE CURSAR SIMULTANIAMENT L'ASSIGNATURA
34194 - Quimica fisica Il

R4-OBLIGACIO D'HAVER SUPERAT PREVIAMENT L'ASSIGNATURA
34183 - Quimica general |

34184 - Quimica general Il

R5-OBLIGACIO DE CURSAR SIMULTANIAMENT L'ASSIGNATURA
34194 - Quimica fisica Il

R4-OBLIGACIO D'HAVER SUPERAT PREVIAMENT L'ASSIGNATURA
34183 - Quimica general |

34184 - Quimica general Il

R5-OBLIGACIO DE CURSAR SIMULTANIAMENT L'ASSIGNATURA
34194 - Quimica fisica Il

Altres tipus de requisits

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

Maneig de conceptes termodinamics (energia interna, entropia i energia lliure, espontaneitat i equilibri) i
de cinética basica (mecanisme, etapa lenta, ordre de reacci6, equacions integrades).

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

Calcul basic de derivades i integrals.

Maneig dels diferents sistemes d'unitats.
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VNIVERSITAT G D VALENCIA

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica

Desenvolupar capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic.
Demostrar capacitat inductiva i deductiva.

Demostrar capacitat de gestio i direccid, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacid, control, lideratge, presa de decisions i negociacio.

Resoldre problemes de forma efectiva.

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

Aprendre de forma autonoma.

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

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 principis de la mecanica quantica i I'aplicacio a la descripcié 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
macromoléecules (naturals i sintétiques), polimers, col-loides i altres materials.

Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengles oficials de la
Comunitat Valenciana.

Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicacio i gestionar adequadament
la informacio6 obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

Temal

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

-Identificar el nombre d'estats nuclears atenent |’ spin nuclear.

-Establir larelacio entre el moment angular de spin nuclear i e moment dipolar magnetic nuclear.

-Calcular I'energia dels estats de spin nuclear quan €l nucli estaimmers d'un camp magnetic.

-Calcular la fregtiencia de ressonancia per a un nucli no apantallat.
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VNIVERSITAT G D VALENCIA

-Descriure el fenomen d’ apantallament.
-Definir el desplagament quimic.
-Predir lainfluencia de I'acoblament spin-spin en un sistema senzill, com per exemple I'AX.

- Determinar estructures a partir del seu espectre de RMN usant €l programa ChemOffice

Tema?2
-Calcular probabilitats d'ocupaci 6 d'estats a partir de I'energiai de latemperatura.
-Calcular probabilitats d'ocupacio de nivells energetics a partir de I'energiai de latemperatura.

-Calcular funcions de particié moleculars, tant com a sumes explicites com sota |es aproximacions meés
habituals.

-Interpretar el significat de lafuncio de particio.

-Calcular, a partir de propietats microscopiques, |I'energiainterna, la capacitat calorifica, I’ entropiai
I’ energialliure de gasos ideals formats per molécules senzilles (mono-, di- i triatomiques).

-Calcular la constant d'equilibri per a reaccions entre gasos ideals formats per molecules senzilles.

-Predir el sentit deI'equilibri i e seu canvi amb latemperatura a partir de les energies fonamentals de
reactiusi productesi llur accessibilitat dels estats energeétics.

Tema3

-Calcular velocitats caracteristiques d'una mostra de gas en equilibri.

-Calcular lafrequenciade col lisio de les moléecules 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 lateoriade col -lisions.

-Interpretar la superficie d'energia potencial d'un sistema reactiu. Localitzar els punts estacionarisi
classificar-los com a espécies estables (reactius, productes, intermedis) 0 no (estat de transicio). Tracar
sobre agquestes superficies els camins de reaccié de minima energia.

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

-Utilitzar la formulaci6 termodinamica de lateoria de |'estat de transicio per ainterpretar 1a dependéncia
de la constant de velocitat amb latemperatura. Calcular I'entalpia, I’ entropiai I’ energialliure d'activacio.
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Tema4

-Definir el concepte de procés de transport des del punt de vista fenomenologic i macroscopic i identificar
guan un sistema es troba o no allunyat del seu estat de equilibio 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 de transport per als sistemes
corresponents.

-Explicar lallei de Kohlrauschi lallei de migracio independent delsions en dissolucio.
-Descriurei explicar I'evolucié d'un sistema en regim no estacionari.
-Deduir i raonar lasegonalle de Fick de ladifusio.

-Aplicar les solucions de I'equacio de difusié a problemes rel acionats amb la contaminaci6 del medi
ambient, i estudiar € seu caracter predictiu.

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

Temab
- Definir tensi6 superficial.

- Determinar I'efecte de latensio superficial en interficies corbes: influencia del radi de curvatura, pressié
de vapor en variar la curvatura, ascens/descens per un capil-lar.

- Explicar lavariaci6 de latensio superficial amb la concentracio.

- Digtingir entre quimisorcio i fisisorcio.

- Definir i classificar les isotermes d'adsorcio.

- Deduir laisoterma de Langmuir i determinar-ne els parametres caracteristics.

- Explicar lainfluéncia de la temperatura en |'adsorcio.

- Cdlcular lavariacio de lafraccié de recobriment amb la pressié en variar latemperatura.
- Determinar i interpretar els parametres caracteristics de laisoterma de BET.

- Interpretar corbes electrocapilares.

34195 Quimica fisica lll 5



Guia Docent
34195 Quimica fisica lll

s

VNIVERSITAT G D VALENCIA

- Determinar lavariacio de latensio superficial, de la densitat de carrega superficial i de la capacitat amb
el potencial aplicat.

Tema 6
-Explicar el mecanisme general de lacatalisi heterogénia

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

-Explicar de manera general |'Us de catalitzadors solids.
-Enumerar les diferencies entre processos el ectrodics (faradaics i no faradaics).

-Deduir lafunci6 intensitat-corrent per a alguns processos: transferencia d'electrons i processos
reversibles controlats per difusio.

-Donar unavisié el ectrocoquimica dels processos electrodics.

Tema7

- Definir polimer o macromolécula.

- Determinar les mitjanes de masses molecul ars caracteristics de sistemes macromoleculars.
- Definir lamida d'un polimer.

- Definir les temperatures caracteristiques d'un polimer.

- Explicar lavariacio de |'estat d'un polimer en funcié de latemperatura.

- Explicar els aspectes termodinamic d'un polimer en un dissolvent. Determinar la variacié d'energialliure
de mescla

- Définir els sistemes col -loidals.

- Classificar els sistemes col -loidals.

- Determinar I'estructurai I’ estabilitat de sistemes col-loidals.
- Explicar els aspectes cinetics de sistemes col -loidals.

- Explicar €l's aspectes termodinamics de sistemes col -loidals.

- Citar aplicacions practiques de sistemes col -loidals.
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| finalment,

- Demostrar una conducta ética i responsable en I'exercici del seu treball professional, valors que son
transmesos pels docents i investigadors de la Universitat, com a generadorai transmissora del
coneixement cientific.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Ressonancia magnetica nuclear

1.1. - Presentacio:

1.2. - Propietats magnétiques dels nuclis atomics.

1.2.1. - Espin nuclear i moment angular d'espin nuclear.
1.2.2. - Moment dipolar magnétic nuclear: magnet6 nuclear, quocient giromagnétic.
1.3.-Interaccié d'un camp magnétic amb els nuclis atdmics.
1.3.1. - Energia d'interaccio del camp magneétic amb el moment magnétic nuclear.
1.3.2. - Precessio i freqiiéncia de Larmor.

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

1.4.1. - Frequéncia de ressonancia.

1.4.2. - Poblaci6 dels nivells.

1.4.3. - Regles de seleccio.

1.4.4.-Descripci6 classica d'un equip de mesura.
1.5.-Desplagament quimic.

1.5.1. - Apantallament i desplacament quimic.

1.5.2. - Escala de desplagaments 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 I'acoblament espin-espin.

1.6.5. - Origen de I'acoblament espin-espin en dissolucio.

2. Termodinamica estadistica: fonaments i sistemes de particules independents

1. - Introduccié a la termodinamica estadistica

1.1. Origen de la termodinamica estadistica.

1.2. Estats d'un sistema. Relaci6 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 funcio de particio canonica.

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

4. - Funcid de particio molecular.

5. - Propietats termodinamiques del gas ideal.
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6. - La constant d'equilibri entre gasos ideals.

3. Cinética molecular

3.1. Introduccid.

3.2. Teoria de col-lisions.

3.2.1. Velocitats moleculars.

3.2.1.1. Funcions de distribucié de la velocitat.

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

3.2.3. Distribucié 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 transicio.

3.4.1. Hipotesis basiques i desenvolupament.

3.4.2. Formulaci6 termodinamica de la TET.

3.4.3. Limitacions de la TET.

4. Fendmens de transport i conductivitat electrolitica

4.1. Introduccio.

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

4.1.2. - Definicié de conceptes basics.

4.1.3. - Lleis fenomenologiques.

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

4.2.1. - Conducci6 térmica. Llei de Fourier.

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

4.2.3. - Difusio. Primera llei de Fick.

4.2.4. - Conduccio idnica: conductivitat electrica, . Llei d'Ohm. Migracio.

4.3. - Punt de vista microscopic. Fenomens de transport en gas d'esferes rigides.

4.3.1. - Coeficient de conductivitat termic, k.

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
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5. Fenomens de superficie

5.1. - Interfase liquida.

5.1.1. - Tensio superficial.

5.1.2. - Interfases corbes.

5.1.2.1. - Equaci6 de Young-Laplace.

5.1.2.2. - Pressi6 de vapor en superficies corbes.
5.1.2.3. - Capil.laritat.

5.1.3. - Sistemes multicomponents.

5.2. - Interfase solida.

5.2.1. - Fisisorci6 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 I'equilibri d'adsorcié.
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 heterogeéeniai 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. Introduccio 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.

7. Introducci6 als sistemes macromoleculars i col-loidals

7.1. Introducci6 als sistemes macromoleculars.

7.1.1. Introduccio.

7.1.2. Distribucié 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 cinetics.
7.2.3. Aplicacions.
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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
Elaboracio6 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
Resoluci6 de glestionaris 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 teories,
lestutoriesi e seminaris.

A les classes de teoria Sexplicaran els conceptes fonamental s per a cada un dels temes recollits en €l
temari, tot i indicant les fonts bibliografiques necessaries per al'aprofundiment de I'alumne. 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'alumne, mai com amaterial Unic d'estudi. Una vegada exposats €l s conceptes
teorics es realitzaran problemes corresponents al tema.

Pel que faales sessions de tutoria, a més del's dubtes presentades pels alumnes, es treballara sobre
questions proposades pel professor amb suficient antelacié com per a que I'alumne puga intentar resoldre
pels seus mitjansi participar d'unaforma activa.

A més, esta previstalarealitzacio de seminaris per al'ampliacié i aprofundiment en alguns dels aspectes
dels temes destacats pel seu interes o actualitat. Els seminaris-conferéncies versaran sobre aspectes
complementaris de la seuaformacié en Quimica Fisica. Per a aquesta tasca, €ls estudiants assistiran a
I'acte i contestaran un questionari preparat pel professor.

AVALUACIO

L’ avaluacio de |’ assignatura es realitzara mitjancant dues vies, una de presencial i unaaltrade no
presencial. En principi tot I'alumnat roman assignat alavia presencial. Tanmateix, podra sol -licitar el
canvi alaviano presencia mitjancant un escrit dirigit al professor o ala professora de I’ assignatura en un
termini no superior ales 3 setmanes des del principi del curs. En laviano presencial la nota final
correspon alade |’ examen.
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L'avaluacio presencial de |'assignatura es realitzara mitjancant larealitzacié d'un examen final i ales
activitats d'avaluacio continua. L'examen sera el 70% de lanotafinal i consistira en una serie de guiestions
tedriquesi practiques (problemes) dividides en diversos apartats. El 30% de la qualificacio provindra
d'activitats d'avaluaci6 continua (lliurables o examens parcials) i presencials (participacio en tutoriesi
seminaris).Per aprovar |'assignatura shaura d'obtenir una nota total igual o superior a5. A més sera
necessari que en cada un dels apartats considerats en I'aval uaci6 total sassolesca una nota minima del
40% del total de I'apartat corresponent.

L’ avaluacio de |’ aprenentatge dels estudiants tindra en compte tots el's aspectes exposats en |’ apartat de
Metodol ogia d’ aguesta guia docent. L'assistenciaa Seminari-Conferénciai I'emplenament del qliestionari
corresponent tindran una equivalencia d’ una tutoria.

REFERENCIES

Basiques

- LEVINE,I. N., Fisicoquimica. 5°edicién. McGraw Hill, 2004. ISBN 9788448137861 (v. 1) ISBN
9788448137878 (v. 2)

- ATKINS, P., DE PAULA, J. Quimica Fisica. 82 edicion. Editorial Médica Panamericana, 2008. ISBN
9789500612487

- ENGEL, T., REID, P. Quimica Fisica. Pearson Addison Wesley 2006. ISBN 9788478290772

Complementaries

- McQUARRIE, D.A., SIMONS, J.D., Physical Chemistry. A Molecular Approach. University Science
Books, Sausalito. ISBN 9780935702996

- TUNON, L., SILLA, E., Termodinamica Estadistica para Quimicos y Bioquimicos, Sintesis, 2008. ISBN
9788497566899
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