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RESUM

L’ assignatura de “ Quimica fisicaavancada” forma part de la matéria de “Quimica avancada’. Té per
objectiu ampliar i complementar €l's coneixements de “Quimicafisica” adquirits en €l grau. En concret,
I’ assignatura aprofundeix en els coneixements d’“ Espectroscopia molecular” i introdueix les nocions
basi ques de fotoquimica (no estudiades en el grau). L’ assignatura també aprofundeix |’ estudi
termodinamic dels sistemesrealsi permet una comprensi6 profunda d’ aquests sistemes, mitjancant
Iampliaci6 dels conel xements de termodinami ca estadistica de sistemes que presenten interaccions
intermoleculars. En aquesta linia, S amplien el's coneixements de cinética quimica vistos durant €l grau,
estenent-los a reaccions complexes, i s'introdueixen els conceptes fonamentals de catalisi homogeénia,
heterogéniai biocatalisi. Finalment, s amplien el's conel xements basics d’ electroquimica, descrivint els
processos que tenen lloc sobre els eléctrodes, en concret la cinética del's processos que ocorren sobre
aguests, i s apliquen els coneixements adquirits al’ estudi del problema de la corrosio electroquimica.
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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

Es requereixen els coneixements previs de quimica que s'imparteixen en les titulacions que s'indiquen
en el perfil d'ingrés recomanat per a I'estudiant de Master.

COMPETENCIES

2218 - M.U. en Quimica

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

- Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informaci6é que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i etiques vinculades a I?aplicacié dels seus coneixements i judicis.

- Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons ultimes que
les sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d?una manera clara i sense ambiguitats.

- Ser capagc de resoldre problemes complexos de quimica, siga en I'ambit académic, de la investigacio
o de l'aplicacio industrial a nivell d'especialitzacié o master

- Fomentar, en contextos académics i professionals de I'ambit de la politica economica, l'avang
tecnologic, social o cultural dins d'una societat basada en el coneixement i en el respecte a: a) els
drets fonamentals i d'igualtat d'oportunitats entre homens i dones, b) els principis d'igualtat
d'oportunitats i accessibilitat universal de les persones amb discapacitat i ¢) els valors propis d'una
cultura de pau i valors democratic.

- Ser capacos de dissenyar, realitzar, analitzar i interpretar experiéncies i dades complexes en l'entorn
de la quimica a nivell d'especialitzacio.

- Adquirir coneixements avancats que permeten valorar la importancia de la quimica en la salut, el
medi ambient, nous materials i energia.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

(1) Coneéixer els fonaments fisics de les diversos tipus d espectroscopies molecularsi de les tecniques que
deriven d' aquestesi dels processos fotofisicsi fotoquimics.

(2) Saber relacionar les interaccions intermolecularsi la descripci6 dels diferents models de sistemes reals

(gasos, liquids, dissolucions electrolitiquesi no electrolitiques) i utilitzar els conceptes de fugacitat i
activitat, de funcions de distribucié radial, propietats molars parcialsi funcions d’ excés.
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(3) Conéixer els conceptes de la termodinamica estadistica per a sistemes de particules independents i
tenint en compte les interaccions intermolecularsi la seua aplicacio al’ obtencio de les funcions d estat
dels gasos redls, elsliquidsi a comportament dels solids.

(4) Saber obtenir les dades cinetiques rellevants de reaccions quimiques a partir de mecanismes proposats
i coneixer els conceptes basics de la catalisi homogenia, heterogeniai labiocatalisi.

(5) Coneixer els fonaments de la cinéticaelectrodicai laseuaaplicacio al’ estudi i lainhibicio de la
corrosio.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Espectroscopia molecular y fotoquimica

Aspectes generals de la interaccié entre la llum i la matéria. Models de radiacié electromagneética.
Radiaci6 i matéria: absorcid, emissio, dispersié, difusio i tecniques espectroscopiques relacionades.
Regles de selecci6. El senyal espectroscopic: posicié, amplaria, intensitat. Emissié laser. Coeficients
dabsorcio.

Espectroscopia de ressonancia magnética nuclear. Aspectes basics de la tecnica de RMN en quimica.
Factors que determinen la posici6 de les bandes en RMN. Técniques de polsos (RMN-TF). Decaiment
lliure de la inducci6 (FID). Relaxaci6 de spin: temps de relaxaci6 longitudinal i transversal.
Espectroscopies electroniques dabsorcié i emissid. Aspectes basics de lestructura dels espectres
electronics en molécules diatomiques. Estructura vibracional i principi de Franck-Condon. Diferents
tipus de transicions en molécules poliatdbmiques. Fotofisica i fotoquimica: transicions radiatives i no
radiatives. Espectroscopies de emissio: fluorescéncia i fosforescencia.

2. Termodinamica estadistica de sistemes amb interaccions

Interaccions intermoleculars. Desenvolupaments multipolars; forces atractives; forces repulsives; models
dinteraccions intermoleculars i les seues limitacions.

Termodinamica estadistica de sistemes reals i fases condensades. Funcié de particié de sistemes reals
i propietats termodinamiques. Aplicacio de la termodinamica estadistica als gasos reals. Capacitat
calorifica dels solids cristal-lins. Funcié de distribucié radial i estructura dels liquids.

Métodes de simulaci6. Camps de forca. Estratégies de simulacié de sistemes realistes. Dinamica
molecular. Métode Monte Carlo.

3. Cinética Quimica de reaccions complexes

Mecanisme i llei de velocitat. Repas de conceptes basics. Reaccions complexes. Mecanisme i llei de
velocitat. Simplificacié de la llei de velocitat. Equacions lineals estacionaries.

Deteccio dintermedis de reacci6. Productes intermedis i centres de reacci6. Técniques de deteccid i
caracteritzacio de productes intermedis. La técnica de flux-detingut. Altres tecniques (SF-EXAFS, MS-
ESI).

Analisi de dades en Cinética Quimica |. Seguiment de propietats fisiques. Analisi de reaccions que
segueixen formalment un ordre. Analisi general de reaccions simples.
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Analisi de dades en Cinética Quimica Il. Model de resposta. Respostes bidimensionals. Factoritzacio de
respostes multicanal. Model gquimic. Sistemes dequacions diferencials i algebraicodiferencials.
Integracié del model. Sistemes rigids (stiff). Técnica de minims quadrats. Funcions objectiu.
Minimitzacio de la funci6 objectiu.

4. Processos electrodics i Corrosi6

Electroquimica Molecular i de Materials.

Visi6 general de I'Electroquimica. Tipus d'eléctrodes. Pertorbaci6 i resposta eléctrica en cel-les.
Processos electrodics. La regio interfacial electrode / dissolucié. Escales de potencial i unitats de
magnituds electroquimiques.

Irreversibilitat en Cel-les Electroquimiques.

Processos electrodics faradaics i no faradaics. Transport en cel.les electroquimiqus. Processos
nerstians controlats per difusio. El coeficient de transferéncia electronica i el parametre de simetria.
Simulacio i Tractament de Dades en Processos electrodics.

Corbes intensitat-potencial. Voltamperometria de films electroactius. Electrosintesi i caracteritzacio de
polimers conductors. Electrodepdsitos metal-lics i electrodisolucions. Circuits eléctrics equivalents.
Simulacio i ajust multiparametrica de la resposta electrodica.

Corrosio Metal-lica i la seva Inhibicio.

El fenomen de la Corrosié. Tipus de corrosio. Tecniques experimentals per a la mesura de la velocitat
de corrosié. Prediccio de la corrosié de materials tecnologics. Métodes per a la inhibicié de la corrosio.

5. Catalisi

Conceptes basics. Interaccié catalitzador/substrat. Principi de Sabatier. Desactivacié del catalitzador:
sinteritzat i degradacio térmica.

Catalisi homogénia. Catalisi per complexos metal-lics. Catalisi acid-base. Organocatalisi. Recuperacio i
reciclatge del catalitzador homogeni. Catalisi hibrida. Click Chemistry. Biocatalisi.

Catalisi heterogénia. Etapes del procés catalitic. Cinétiques Langmuir-Hinshelwood. Catalisi solid-gas.
Tipus de catalitzadors solids. Caracteritzacié dels catalitzadors. Sistemes catalitics liquid/solid i
liquid/liguid. Catalitzadors de transferéncia de fase.
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Classes de teoria 40,00 100
Tutories reglades 5,00 100
Seminaris 5,00 100
Elaboracio6 de treballs individuals 15,00 0
Estudi i treball autonom 30,00 0
Lectures de material complementari 10,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacié 20,00 0
TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENT

L’ assignatura s imparteix através de llicons magistral s participatives, seminaris on es realitzaran, entre
altres activitats formatives, problemes practics aplicats, i classes tutoritzades orientades a avaluar la
comprensi6 de |’ assignatura per part del’ alumne.

AVALUACIO

Primera convocatoria

Laquaificacio de |’ assignatura en primera convocatoria s obté de les qualificacions de I’ examen final, de
les activitats d’ avaluacio continuarealitzades i dels treballs presentats al Ilarg del curs. Examen, treballsi
activitats es mitjanaran d’ acord amb el's percentatges seguients:

a) Examen final: 60%.
b) Activitats d avaluaci6 continua (b.1 + b.2): 40 %

b.1) Activitats realitzades al Ilarg del curs: 20 %
b.2) Treballs presentats a llarg del curs: 20 %

Segona convocatoria

Laqualificacio de I’ assignatura en segona convocatoria s obté de les qualificacions de I’ examen de
segona convocatoriai dels treballs presentats al llarg del curs. Exameni treballs es mitjanaran d’ acord
amb els percentatges seguients:

a) Examen final: 80 %
b) Treballsredlitzats a llarg del curs: 20 %

44604 Quimica fisica avancada 5



_ Guia Docent
44604 Quimica fisica avancada

REFERENCIES

Basiques

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

ATKINS, P i DE PAULA, J. Quimica Fisica. 8a edici6. 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
Press, Oxford, 1999

BARD, A.J. ; FAULKNER, L.R. Electrochemical Methods. Fundamentals and Applications. John Wiley
&Sons, Inc. New York, 2001.

MASEL, R.l. Chemical Kinetics and Catalysis. Wiley-Interscience, 2001.

Complementaries

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.
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- GRAYBEAL, J. D. Molecular Spectroscopy, McGraw-Hill, 1988
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Fundamentals of Electrodics. Springer-Verlag US, 2000.

ADDENDA COVID-19

Aguesta addenda només s'activara si la situacio sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern
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