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RESUMEN

La asignatura de Quimica Fisica avanzada forma parte de la materia de Quimica avanzada y tiene como
objetivo ampliar y complementar 1os conocimientos de Quimica Fisica adquiridos en el grado. En
concreto, la asignatura profundiza en los conocimientos de Espectroscopia Molecular e introduce las
nociones béasicas de Fotoquimica (no estudiadas en €l grado). La asignaturatambién profundiza el
estudio termodindmico de los sistemas reales y permite una comprension profunda de estos sistemas,
mediante la ampliacion de los conocimientos de Termodindmica Estadistica de sistemas que presentan
interacciones intermoleculares. En esta linea, se amplian los conocimientos de Cinética Quimica vistos
durante el grado, extendiéndol os a reacciones complejas, e introduciendo los conceptos fundamentales de
catélisis homogénea, heterogéneay biocatalisis. Por Gltimo, se amplian los conocimientos bésicos de
Electroquimica, describiendo los procesos que tienen lugar sobre |os electrodos, en concreto la cinética de
los procesos que ocurren sobre los mismos, y se aplican los conocimientos adquiridos al estudio del
problema de la corrosion electroquimica.

44604 Quimica fisica avanzada 1



_ Guia Docente
44604 Quimica fisica avanzada

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

Se requieren los conocimientos previos sobre quimica que se imparten en las titulaciones indicadas en
el perfil de ingreso recomendado para el estudiante de Master.

COMPETENCIAS

2218 - M.U. en Quimica

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de
problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

- Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de
formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicaciéon de sus conocimientos y
juicios.

- Que los/las estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones ultimas
que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigiiedades.

- Ser capaz de resolver problemas complejos de gquimica, sea en el ambito académico, de la
investigacion o de la aplicacion industrial a nivel de especializacion o master

- Fomentar, en contextos académicos y profesionales del &mbito de la politica econémica,
el avance tecnoldgico, social o cultural dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el
respeto a: a) los derechos fundamentales y de igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres,
b) los principios de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las personas con
discapacidad y c) los valores propios de una cultura de paz y valores democratico.

- Ser capaces de disefiar, realizar, analizar e interpretar experiencias y datos complejos en el entorno
de la quimica a nivel de especializacion.

- Adquirir conocimientos avanzados que permitan valorar la importancia de la quimica en la salud, el
medio ambiente, huevos materiales y energia.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

(1) Conocer los fundamentos fisicos de las diferentes tipos de espectroscopias molecularesy de las
técnicas que se derivan de ellas y de los procesos fotofisicos y fotoquimicos.
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(2) Saber relacionar las interacciones intermoleculares y la descripcién de los diferentes modelos de
sistemas reales (gases, liquidos, disoluciones el ectroliticasy no electraliticas) y utilizar los conceptos de
fugacidad y actividad, de funciones de distribucion radial, propiedades molares parciales y funciones de
EXCesO.

(3) Conocer los conceptos de la termodinamica estadistica, para sistemas de particul as independientes y
teniendo en cuenta las interacciones intermolecul ares, y su aplicacion ala obtencién de las funciones de
estado de los gases reales, los liquidos y al comportamiento de los sélidos.

(4) Saber obtener los datos cinéticos rel evantes de reacciones quimicas, a partir de mecanismos
propuestos y conocer |os conceptos béasicos de la catalisis homogénea, heterogéneay la biocatalisis.

(5) Conocer los fundamentos de la cinética electrodicay su aplicacion al estudio y lainhibicion dela
corrosion.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Espectroscopia molecular y fotoquimica

Aspectos generales de la interaccion entre la luz y la materia. Modelos de radiacién electromagnética.
Radiacién y materia: Absorcion, Emisidn, Dispersion, Difusién y Técnicas espectroscépicas
relacionadas. Reglas de seleccion. La sefal espectroscopica: posicidén, anchura, intensidad. Emisién
Laser. Coeficientes de absorcion.

Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear. Aspectos basicos de la técnica de RMN en Quimica.
Factores que determinan la posicién de las bandas en RMN. Técnicas de pulsos (RMN-TF).
Decaimiento libre de la induccién ( "FID"). Relajacion de spin: Tiempo de relajacion longitudinal y
transversal.

Espectroscépias electrénicas de absorcion y emisidén. Aspectos basicos de la estructura de los
espectros electronicos en moléculas diatdmicas. Estructura vibracional y Principio de Franck-Condon.
Diferentes tipos de transiciones en moléculas poliatdmicas. Fotofisica y Fotoquimica: transiciones
radiativas y no radiativas. Espectroscépias de emision: Fluorescencia y fosforescencia.

2. Termodindmica estadistica de sistemas con interacciones

Interacciones intermoleculares: Desarrollos multipolares; fuerzas atractivas; fuerzas repulsivas; modelos
de interacciones intermoleculares y sus limitaciones

Termodinamica estadistica de sistemas reales y fases condensadas: Funcion de Particion de Sistemas
Reales y Propiedades Termodinamicas; Aplicacion de la Termodinamica Estadistica a los Gases
Reales; Capacidad Calorifica de los Sélidos Cristalinos; Funcion de distribucién radial y estructura de
los liquidos

Métodos de simulacion: Campos de fuerza; Estrategias de simulacidén de sistemas realistas; Dinamica
Molecular; Método Monte Carlo.
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3. Cinética Quimica de reacciones complejas

Mecanismo y ley de velocidad: Repaso de conceptos basicos. Reacciones complejas. Mecanismo y ley
de velocidad. Simplificacién de la ley de velocidad. Ecuaciones lineales estacionarias.

Deteccion de intermedios de reacciéon: Productos intermedios y centros de reaccion. Técnicas de
deteccidn y caracterizacion de productos intermedios. La técnica de flujo-detenido. Otras técnicas (SF-
EXAFS, MS-ESI).

Andlisis de datos en Cinética Quimica I: Seguimiento de propiedades fisicas. Analisis de reacciones que
siguen formalmente un orden. Analisis general de reacciones simples.

Andlisis de datos en Cinética Quimica Il: Modelo de respuesta. Respuestas bidimensionales.
Factorizacién de respuestas multicanal. Modelo quimico. Sistemas de ecuaciones diferenciales y
algebraico-diferenciales. Integracion del modelo. Sistemas rigidos (stiff). Técnica de minimos
cuadrados. Funciones objetivo. Minimizacion de la funcién objetivo.

4. Procesos electrodicos y Corrosion

Electroquimica Molecular y de Materiales

Visidn general de la Electroquimica. Tipos de electrodos. Perturbacion y respuesta eléctrica en celdas.
Procesos electrodicos. La region interfacial electrodo/disolucién. Escalas de potencial y unidades de
magnitudes electroquimicas.

Irreversibilidad en Celdas Electroquimicas

Procesos electrddicos faradaicos y no faradaicos. Transporte en celdas electroquimicas. Procesos
nerstianos controlados por difusién. El coeficiente de transferencia electrénica y el parametro de
simetria.

Simulacién y Tratamiento de Datos en Procesos Electrodicos.

Curvas intensidad-potencial. Voltamperometria de films electroactivos. Electrosintesis y caracterizacion
de polimeros conductores. Electrodepdsitos metélicos y electrodisoluciones. Circuitos eléctricos
equivalentes. Simulacién y ajuste multiparametrica de la respuesta electrddica.

Corrosion Metalica y su Inhibicién

El fendmeno de la Corrosion. Tipos de corrosion. Técnicas experimentales para la medida de la
velocidad de corrosion. Prediccion de la corrosion de materiales tecnoldgicos. Métodos para la inhibicion
de la corrosion.

5. Catalisis

Conceptos basicos. Interaccién catalizador/substrato. Principio de Sabatier. Desactivacién del
catalizador: sinterizado y degradacién térmica.

Catalisis homogénea. Catalisis por complejos metdlicos. Catalisis acido-base. Organocatalisis.
Recuperacion y reciclado del catalizador homogéneo. Catdlisis hibrida. «Click Chemistry». Biocatalisis.
Catalisis heterogénea. Etapas del proceso catalitico. Cinéticas Langmuir-Hinshelwood. Catélisis sélido-
gas. Tipos de catalizadores soélidos. Caracterizacion de los catalizadores. Sistemas cataliticos
liquido/solido y liquido/liquido. Catalizadores de transferencia de fase.
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 40,00 100
Tutorias regladas 5,00 100
Seminarios 5,00 100
Elaboracién de trabajos individuales 15,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 30,00 0
Lecturas de material complementario 10,00 0
Preparacion de actividades de evaluacion 20,00 0
TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENTE

Laasignatura se impartira a través de lecciones magistrales participativas, seminarios en donde se
realizarén, entre otras actividades formativas, problemas practicos aplicados, y clases tutorizadas

orientadas a evaluar |la comprension de la asignatura por parte del alumno.

EVALUACION

Primer a convocatoria:

Lacalificacion de la asignatura, en primera convocatoria, se obtendré de las calificaciones obtenidas del
examen final, las actividades de evaluacion continuarealizadas y |os trabajos presentados alo largo del
curso. Examen, trabajosy actividades se promediaran de acuerdo con los siguientes porcentajes:

(a) Examen final: 60%.

(b) Actividades de evaluacion continua (b.1+b.2): 40%.

(b.1) Actividades redlizadas alo largo del curso: 20 %.

(b.2) Trabajos realizados alo largo del curso: 20%.

Segunda convocatoria:

Lacalificacion de la asignatura, en segunda convocatoria, se obtendra de las calificaciones obtenidas del
examen de segunda convocatoriay los trabajos presentados alo largo del curso. Exameny trabajos se
promediaran de acuerdo con |os siguientes porcentajes:

(a) Examen final: 80%.
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(b) Trabajos realizados alo largo del curso: 20%.

REFERENCIAS

Béasicas

ATKINS, P. W. Quimica Fisica, 6a ed. Ed. Omega, 1999. ISBN 8428211817

ATKINS, P i DE PAULA, J. Quimica Fisica. 8a edicié. Editorial Médica Panamericana, 2008. ISBN
9789500612487

BANWELL, C. N. i McCASH, E.M. Fundamentals of Molecular Spectroscopy, 4a ed., McGraw-Hill,
1994. ISBN 9780077079765

HORE, P. J. Nuclear Magnetic Resonance. Série Oxford Chemistry Primers. Oxford University Press.
Oxford. 1995 . ISBN 0198556829

LEVINE, I. N. Physical Chemistry [6th edition], Mc Graw-Hill, Dubuque, IA, 2009

CASTELLAN, G. W. Fisicoquimica, [2a ed., trad. M. Costas Basin i C. Amador Bedolla], Addison-
Wesley, 1990.

DIAZ PENA, M. i MUNTANER, R. Quimica Fisica, [tom 1], Alhambra, Madrid, 1975

BERTAN, J. i NUNEZ, J. (coords.) Quimica Fisica, Ariel, Barcelona 2002

Mc.QUARRIE, D. A. Statistical Mechanics, University Sicence Books, Sausalito, 2000
TUNON, 1. i SILLA, E. Quimica Molecular Estadistica, Sintesis, Madrid, 2008

STONE, A. The Theory of Intermolecular Forces, Oxford University Press, 2013
ROTHENBERG, G. Catalysis. Concepts and Green Applications. Wiley-VCH, Weinheim. 2008

PILLING, M. J. i SEAKINS, P. W. Reaction Kinetics, Oxford Science Publications, Oxford University
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Complementarias

A. REQUENA, A. i ZUNIGA, J. Espectroscopia, Pearson Prentice Hall, Madrid, 2003. ISBN
8420536776

PLANELLES, J., CLEMENTE, I. i GABRIEL, J. Espectroscopia, Publicacions de la Universitat Jaume I.
Castelld, 2002. ISBN 9788480213936

HOLLAS, J. M. Modern Spectroscopy, 2a ed., John Wiley & Sons, 1992. ISBN 0471930776
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HARRIS, R. K. Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy. A Physico-chemical view, Pitman.
Londres. 1983. ISBN 0273016849

LEVINE, I. N. Espectroscopia Molecular, AC, 1980. ISBN 8472880389
GRAYBEAL, J. D. Molecular Spectroscopy, McGraw-Hill, 1988

BOCKRIS, J. O'M., REDDY, A., GAMBOA-ALDECO, M.E., Modern Electrochemistry 2A,
Fundamentals of Electrodics. Springer-Verlag US, 2000.

ADENDA COVID-19

Esta adenda solo se activara si la situacion sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno
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