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Descripcion de contenidos :

- Conceptos fundamentales en Termodinamica Quimica.

- Equilibrios heterogéneos en sistemas de un componente.
- Disoluciones binarias no electroliticas.

- Estudio termodindmico del equilibrio quimico.

- Formalismo de la Mecénica Cuantica.

- Aplicacion de la Mecénica Cuéntica a sistemas sencillos de interés quimico.
- Atomo de hidrdgeno y atomos hidrogenoides.

- Métodos aproximados en Mecéanica Cuantica.

- Atomos polielectronicos.

- Elenlace quimico y la estructura molecular

- Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica.

- Aplicaciones de la Termodindmica Estadistica a la determinacion de magnitudes termodinamicas de sistemas quimicos
sencillos.

Se realizaran practicas de laboratorio y aula informética que incluyen:
- Experimentacion en Termodinadmica Quimica.

- Utilizacion de la Quimica Computacional para el estudio de sistemas moleculares y biomoleculares simples.

Requisitos previos:

Se aconseja tener conocimientos basicos de Quimica y Matematicas.

Relacion de asignaturas que proporcionan los conocimientos y competencias requeridos:
Quimica, Complementos de Quimica y Matematicas de en 1° curso del grado en Quimica
PROGRAMA GENERAL

En esta asignatura se estudian los principios fisicos fundamentales que gobiernan las propiedades y el comportamiento de
los sistemas quimicos. Consta de tres bloques: Termodinamica Quimica, Mecanica Quantica y Termodinamica Estadistica.

El objetivo del bloque de Termodindmica Quimica es adquirir los conocimientos tedricos y practicos necesarios para
comprender y analizar cuantitativamente el comportamiento macroscopico de la materia. De esta manera, se podran
establecer las condiciones de evolucidén espontanea de los procesos fisicos y quimicos, los intercambios de energia
involucrados, las condiciones en las que se alcanza el equilibrio y los factores que lo modifican..

En el bloque correspondiente a Mecénica Cuantica se pretende que el estudiante del Grado de Quimica se introduzca en
este disciplina mediante la presentacion de los fundamentos de la Mecanica Cuantica y su aplicacion a diversos sistemas de
interés quimico. Se da especial relevancia a las aplicaciones computacionales de la Quimica Cuéntica, mediante la
propuesta de varias sesiones de talleres computacionales.

En el bloque correspondiente a Termodinamica Estadistica, se pretende que el estudiante conozca los conceptos
fundamentales de la Termodinamica Estadistica y su aplicacién para el calculo de diversas magnitudes termodinamicas en
sistemas quimicos sencillos. En Ultima instancia se pretende que el estudiante entienda que existe la posibilidad de analizar
las propiedades termodindmicas de un sistema mediante un enfoque estadistico, anlisis que permite hacer las mismas
predicciones que el realizado desde un punto de vista fenomenoldgico.
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Los conocimientos adquiridos en esta asignatura deben servir, asi mismo, para abordar el estudio de otras asignaturas
incluidas en el Plan de Estudios, para cuyo desarrollo y comprensidn es necesario conocer la estructura formal y la
metodologia contenidas en esta asignatura.

Conocimiento:

- Al Conocimiento de la terminologia quimica, nomenclatura, convenios y unidades.

- A3: Conocimiento de las caracteristicas de los diferentes estados de la materia y los modelos teéricos empleados para
describirlos.

- AB6: Conocimiento de los principios de la quimica cuantica y su aplicacion a la descripcion de la estructura atémica y
molecular

- Al3: Conocimiento de la relacion entre propiedades macroscopicas y propiedades de atomos y moléculas individuales:
incluyendo macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales.

Habilidades y destrezas:

- B1: Demostracién del conocimiento y comprensidn de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionadas con las areas de la Quimica.

- B2:Resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segun modelos previamente desarrollados.

- B3: Reconocimiento y andlisis de nuevos problemas y planteamiento de estrategias para solucionarlos.

- B4: Evaluacion, interpretacion y sintesis de datos e informacion quimica.

- B5: Valoracion de los riesgos en el uso de sustancias quimicas y procedimientos de laboratorio.

- B6: Manipulacién, con seguridad, de las sustancias quimicas y los procedimientos correctos de gestion de residuos.
- B8: Manejo de la instrumentacion quimica estandar que se utiliza para investigaciones estructurales y separaciones.

- B9: Interpretacion de los datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su
significacién y de las teorias que la sustentan.

- B10: Procesamiento e informatizacion de datos quimicos.
- B11: Reconocimiento e implementacion de buenas practicas cientificas de medida y experimentacion.

- B12: Demostracion de habilidades para presentar material cientifico y argumentos de forma escrita y oral a una
audiencia informada.

- B13: Reconocimiento y valoracion de los procesos quimicos en la vida diaria.

- B14: Capacidad para relacionar la Quimica con otras disciplinas.

Transversales:

- Cl: Capacidad de andlisis y sintesis.

- C2: Capacidad de organizacion y planificacion.

- C3: Comunicacion oral y escrita.

- C4: Comprension de textos escritos en una segunda lengua relacionados con la propia especialidad.
- C5: Uso de tecnologias de informacion y comunicacion.

- C6: Resolucién de problemas.

- C8: Trabajo en equipo.

- C10: Razonamiento critico.
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C11: Compromiso ético.

C12: Aprendizaje auténomo.

Resultados del aprendizaje:

Conocer el formalismo y los métodos de la Termodinamica del Equilibrio.
Aplicar la Termodinamica al estudio de problemas de interés quimico.
Abordar y resolver problemas numéricos relacionados con la Termodinamica Quimica.

Realizar experiencias en el laboratorio aplicando los fundamentos de la Termodinamica Quimica a sistemas de interés
para el quimico.

Conocer los postulados de la Mecanica Cudéntica y sus consecuencias.
Conocer y manejar los operadores necesarios para la aplicacion de la Mecénica Cuantica.

Aplicar la Mecanica Cuantica en la resolucion de sistemas de interés para el quimico desde los sistemas mas
elementales a sistemas mas complejos.

Utilizar herramientas informéticas para la resolucion de sistemas moleculares y biomoleculares simples mediante la
aplicacion de la Mecénica Cuantica.

Conocer los fundamentos de la Termodinamica Estadistica.
Aplicar la Termodinamica Estadistica a sistemas de interés para el quimico.

Utilizar herramientas informéticas para la aplicacion de la Termodindmica Estadistica en sistemas de tamafio reducido
asi como para simular sistemas moleculares de dimensiones representativas de la realidad.

Temario:

PROGRAMA DE TEORIA:

TQ1.-Conceptos fundamentales en Termodindmica Quimica
0 Conceptos fundamentales en Termodindmica
0  Primery Segundo Principio de Termodindmica

0 Funciones de Gibbs y Helmhotz; Prediccion del estado de equilibrio o evolucidn espontanea de un
sistema termodinamico

0 Relaciones termodinamicas para un sistema en equilibrio

o Potencial quimico

TQ2.- Equilibrios heterogéneos en sistemas de un componente
o0 Conceptos fundamentales: Fases. Componentes. Grados de libertad o varianza
0 Regla de las fases

o Transiciones de primer orden: Ecuacion de Clapeyron. Vaporizacion, fusion, sublimacion y transiciones
solido-sélido

o Diagrama de fases. Estudio de varios sistemas representativos

o0 Equilibrio liquido - vapor en sustancias puras: Presion de vapor y temperatura. Ecuacién de Clapeyron-
Clausius y aplicaciones de la misma
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- TQ3.- Disoluciones binarias no electroliticas

0 Mezclas binarias liquidas ideales. Definicion y caracteristicas. Estudio de la solubilidad de gases y

solidos en liquidos

o Soluciones diluidas ideales no electroliticas. Distribucion de un soluto entre dos disolventes inmiscibles.

Propiedades coligativas de las disoluciones

0 Soluciones reales no electroliticas. Definicion de actividad y diversas clases de coeficientes de actividad

o0  Equilibrio liquido-vapor en sistemas binarios. Destilacion

TQ4.- Estudio termodinamico del equilibrio quimico.

0 Constante de equilibrio y distintas formas de expresarla

o0 Efecto de las variables externas sobre la posicidn de equilibrio de un sistema reaccionante

0 Variacion de la constante de equilibrio con la temperatura

Tema 5.- Fundamentos de la Mecanica Cuantica

o Introduccion historica
Fundamentos matematicos

Postulados de la Mecéanica Cuantica

o O O

Principio de indeterminacion de Heisenberg

- Tema 6.- Aplicacion de la Mecanica Cuéntica a sistemas sencillos de interés quimico
0 Laparticula en una caja monodimensional
0 Laparticula en una caja hidimensional y tridimensional

o0 Oscilador arménico monodimensional

Tema 7.- Momento angular

o0 El'momento angular en Mecanica Clasica
Operadores de momento angular en Mecénica Cuantica
El rotor rigido de dos particulas

Armanicos esféricos

O O O o

Operadores ascendente y descendente del momento angular

- Tema 8.- Atomo de hidrégeno y &tomos hidrogenoides

0 Ecuacion de Schrodinger para un 4tomo o ion hidrogenoide
Orbitales hidrogenoides
Unidades atémicas

Espin electrénico

O O O O

Interaccidn espin-orhita
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Tema 9.- Métodos aproximados en Mecéanica Cuéntica

(o}

(o}

Método variacional

Método de perturbaciones

Tema 10.- Atomos polielectrénicos

O O O O O o

Método del campo autoconsistente de Hartree
Principio de exclusién de Pauli

Determinantes de Slater

Operadores de momento angular en 4tomos polielectrénicos

Adicion de momentos angulares. Términos espectrales

Efecto Zeeman

Tema 11.- El enlace quimico y la estructura molecular

0O 0O 0o 0o o o o

Tema 12.- Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica

o

(0]

(0]

Aproximacion de Born-Oppenheimer

La molécula-ion H2*

La molécula de H:

Método de orbitales moleculares

Metodo de enlaces de valencia

Moléculas diatomicas homo y heteronucleares

Moléculas poliatémicas

Necesidad de la Termodinamica Estadistica
Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica

Ley de distribucion de Boltzmann

Tema 13.- Aplicaciones de la Termodinamica Estadistica a la determinacion de magnitudes de sistemas
guimicos sencillos

(0]

O 0O O 0O o o o

La funcién de particion

Formulacidn estadistica de las propiedades termodindmicas

Factorizacién de la funcién de particion
Célculo de la funcién de particion traslacional
Célculo de la funcién de particién nuclear
Célculo de la funcién de particion electronica
Célculo de la funcion de particién vibracional

Célculo de la funcion de particién rotacional

PROGRAMA DE PRACTICAS DE LABORATORIO Y AULA INFORMATICA:
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- Experimentacion en Termodinamica Quimica.
- Utilizacién de la Quimica Computacional para el estudio de sistemas moleculares y biomoleculares simples.
QUIMICA FiSICA GENERAL

Levine I. N., "Fisicoquimica", Mc Graw Hill, Ineramericana de Espafia (2004)

Atkins P. y de Paula J. “Quimica fisica”, Panamericana (2008)
TERMODINAMICA QUIMICA

Rodriguez Renuncio J.A., Ruiz Sanchez J.J., Urieta Navarro J.S., “Termodindmica Quimica” Editorial Sintesis
(1998)

MECANICA CUANTICA

Bertran J., Branchadell V., Moreno M. y Sodupe M., "Quimica Cuéantica", Editorial Sintesis (2000)
TERMODINAMICA ESTADISTICA

Engel T. y Reid P. “Quimica Fisica” Pearson Educacién SA (2006)

Metodologia

Modalidades organizativas: Métodos de ensefanza:

- MOL1.: Clases tedricas

- MO2: Seminarios y talleres

- MO3: Clases préacticas - MEL: Leccion magistral
- MOS5: Tutorias - MEZ2: Estudio de casos
- MOE6: Estudio y trabajo en grupo - MES3: Resolucion de ejercicios y problemas

- MOT: Estudio y trabajo autonomo del alumno

Organizacion

Actividades presenciales:

- Clases tedricas 60
- Clases précticas de aula 40
- Clases précticas de laboratorio 10
- Clases précticas de aula informética 10
Total horas presenciales 120

Horas
ENINELES

Actividades no presenciales (trabajo auténomo):
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- Estudio auténomo individual o en grupo. Resolucién individual de ejercicios, cuestiones u otros
trabajos, actividades en biblioteca o similar. Preparacion de las practicas y elaboracion de cuaderno de 180
practicas. Resolucion de ejercicios, cuestiones, trabajos de simulacion u otros trabajos mediante
actividades en aula informatica.

Total horas 300

Evaluacion

. . % sobre | Recuperable/
Sistemas de evaluacion: ‘ P

total No Rec.
- Examenes escritos: Parciales y Final. Primer examen parcial al finalizar el primer
semestre liberara materia si la nota es mayor o igual que 7 sobre 10 (17.5%).
- Segundo examen parcial en Ultima semana del segundo semestre, sila nota es mayor |- 70 Recuperable
o igual que 7 sobre 10 (31.5%).
- Examen Final: ler, 2° Parcial 0 ambos.
- Realizacion de Practicas de laboratorio - 15 No recuper

- Realizacion de problemas practicos en aula informatica - 15 No recuper
Comentario:

Para los estudiantes a tiempo parcial (reconocidos como tales por la Universidad), las actividades de evaluacion no
recuperable podran ser sustituidas por otras, a especificar en cada caso. Esta posibilidad se habilitara siempre y cuando la
causa que le impida la realizacion de la actividad de evaluacion programada sea la que ha llevado al reconocimiento de la
dedicacion a tiempo parcial

- Criterios criticos para superar la asignatura;

- Larealizacion de las practicas de laboratorio y de aula informatica es obligatoria para superar la asignatura, asi como
la entrega de los correspondientes informes.

Los parciales liberados se mantienen durante las dos convocatorias del curso.

- Enel examen final, para superar la asignatura la nota minima de cada parcial debe superar el 4 sobre 10.
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