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1. ASIGNATURA / COURSE

1.12. Nombre / Course Title

QUIMICA FISICA AVANZADA / ADVANCED PHYSICAL CHEMISTRY

1.2. Cddigo / Course Code

12705

1.3. Tipo / Type of course
Troncal/ Compulsory

1.4. Nivel / Level of course
Grado / Grade

1.5. Curso / Year of course
Tercero/ Third course

1.6. Semestre / Semester

20

1.7. Numero de creditos / Number of Credits Allocated

4 créditos LRU, 3 ECTS

1.8. Requisitos Previos / Prerequisites

Se recomienda haber cursado con aprovechamiento las siguientes asignaturas
de primer ciclo: “Fundamentos de Termodinamica”, “Quimica-Fisica”
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1.9. ¢ Es obligatoria la asistencia ? / Is attendance to
class mandatory?

Si/ Yes

1.10. Datos del profesor/a / profesores / Faculty Data

Grupo:31
Juan Carlos del Valle Departamento: Quimica Fisica Aplicada
Facultad: Ciencias, C-2-203
Teléfono: 4263
e-mail: juan.valle@uam.es
Pagina Web:
Horario de Tutorias Generales: Se informara en
clase
Grupo:36
Enrique Fatas Departamento: Quimica Fisica Aplicada
(coordinador) Facultad: Ciencias, C-2-602

Teléfono: 4732

e-mail: enrique.fatas@uam.es

Pagina Web:

Horario de Tutorias Generales: Se informara
en clase

1.11. OBJETIVOS DEL CURSO /OBJETIVE OF THE COURSE
Adquisicion de conocimientos

El objetivo general de esta asignatura es complementar el area de conocimiento
de Quimica Fisica tratando principalmente sistemas que no estan en equilibrio.
Se comenzara describiendo los diferentes procesos de transporte desde el
punto de vista molecular y macroscopico. Seguidamente se abordara el estudio
de los fenbmenos superficiales que ocurren en las interfases, tratandose con
detalle las isotermas de adsorcion asi como los métodos mas actuales para la
caracterizacién estructural, morfoldgica y composicion de superficies sélidas. El
siguiente objetivo consistira en introducir las diferentes clases de catalisis
discutiendo el mecanismo de acciéon general de un catalizador. Por ultimo se
abordaran los sistemas coloidales y macromoleculares, explicando su estructura
y propiedades desde el punto de vista de la Quimica Fisica
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Adquisicion de competencias y destrezas

Desde esta asignatura pretendemos que el alumno adquiera la terminologia
basica en Quimica Fisica, que sepa utilizarla expresando las ideas con la
precision requerida en el ambito cientifico, siendo capaz de establecer
relaciones entre distintos conceptos y con otras areas de conocimiento.

1.12. Contenidos del Programa / Course Contents

Esta asignatura se divide en cuatro bloques que se detallan a continuacién

BLOQUE 1

En este bloque consideramos la aplicacion de una perturbacién externa a un
sistema de forma que una de sus propiedades se desplace del equilibrio
originandose un transporte de esta propiedad. Los fendmenos de transporte
estudian la evolucion de una propiedad del sistema en respuesta a una
distribucién de no equilibrio de la misma. Un concepto central es el del flujo,
gue aparecerd como respuesta a un gradiente y que tendra un sentido
opuesto a éste.

Los contenidos de este bloque se especifican a continuacion:

FENOMENOS DE TRANSPORTE.

Ecuacién general de flujo. Difusion. Conductividad térmica. Viscosidad.
Migracion. Calculo de la conductividad térmica, viscosidad y coeficiente de
difusion. Término difusivo. Término convectivo. Término migratorio.
Conductividad molar. Ley de la migracion independiente de los iones.
Numeros de transporte.

BLOQUE 2

En este bloque se aborda el estudio de los fendmenos superficiales que
ocurren en las interfases. Se introduce la tension superficial, se presenta la
ecuacion de Young-Laplace y se explica el fenbmeno de la capilaridad,
describiendo algunos métodos experimentales para calcular la tensién
superficial. Se continda describiendo la forma de empaquetarse las
moléculas en una superficie. Se tratan las isotermas de quimisorcion y
fisisorcion y después de una pequefia introduccion a las técnicas
experimentales de crecimiento de superficies, se describen las técnicas
tanto de microscopia como espectroscopicas para determinar estructuras de
superficies solidas.

Los contenidos de este bloque se especifican a continuacion:
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FENOMENOS DE SUPERFICIE.

Superficie: Interfase. Tensidn superficial. Interfase curva. Ecuacion de
Young —Laplace. Capilaridad: angulo de contacto. Fuerzas de adhesion vy
cohesion. Medida experimental de la tension superficial. Variacién con la
temperatura. Adsorcion. Tipos de adsorcion. Isotermas Langmuir, Freunlich,
Temkin, BET. Calculo de la entalpia de adsorcién isostérica. Crecimiento de
superficies: técnica de ultra-alto vacio. Determinacién de estructuras
superficiales. Técnicas espectroscopicas: XPS, UPS, Auger y Raman.
Técnicas de microscopia: SEM, TEM, Tunel y Fuerzas. Técnicas de
Difraccion de electrones de baja energia.

BLOQUE 3

Este bloque se dedica a la catalisis. Se parte de los conocimientos de
cinética quimica adquiridos en la asignatura denominada Quimica Fisica de
segundo de curso.

Se introducen las distintas clases de catalisis y se discute el mecanismo de
accion general de un catalizador. Se describe la catéalisis homogénea,
centrandose principalmente en la acido-base. También se estudian
reacciones de autocatalisis y reacciones enzimaticas. Se introduce la
catalisis  heterogénea utilizando las ecuaciones de las isotermas de
adsorcion obtenidos en el bloque 2. Se estudian los mecanismos mas
simples para una reaccion bimolecular, uno implica la adsorcidn previa de
los dos reactivos (mecanismo Langmuir-Hinshelwood) y otro que conlleva la
reaccion entre un reactivo adsorbido y otro en fase gas (mecanismo
Langmuir-Rideal).

Los contenidos de este bloque se especifican a continuacion

CATALISIS

Diferentes definiciones de catalizador. Clases de catalisis. Mecanismo
general. Intermedios de Arrhenius e intermedios de Van't Hoff. Ecuacion de
Arrhenius, energia de activacion de la reaccion global. Catalisis homogénea.
Catalisis acido-base. Coeficientes cataliticos. Variacion de la
seudoconstante global con el pH. Catalisis acido-base especifica y general.
Mecanismos para la catalisis acido-base. Autocatalisis. Catalisis enzimatica.
Complejo enzima-sustrato. Mecanismo de Michaelis —Menten. Catalisis
heterogénea. Descripcidn del proceso catalitico en las superficies. Tipos de
catalizadores. Mecanismo Langmuir-Hinshelwood. Mecanismo Langmuir-
Rideal.
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BLOQUE 4

En este bloque se comienza describiendo un sistema coloidal. Se
establecen diferencias entre soluciones, coloides y suspensiones y se
presentan diferentes tipos de coloides en funcion del estado fisico en que se
encuentren la fase dispersa y el medio dispersante. Se clasifican segun su
afinidad al medio dispersante y se describen diferentes métodos de
formacion. Se plantean diferentes métodos de purificacion, estabilizacion y
precipitacion de estos sistemas.

Este bloque continua definiendo y clasificando a las macromoléculas. Se
consideran los distintos tipos de reacciones de polimerizacion, se contempla
la posibilidad de copolimerizacion y posteriormente se trata el problema de
la polidispersidad de las masas molares. Se define masa molar promedio y
se describen métodos experimentales para determinarlas. Por Ultimo en este
bloque se estudian estructuras de macromoléculas indicando las diferentes
fuerzas que originan el plegamiento de las macromoléculas.

Los contenidos de este bloque se detallan a continuacion

COLOIDES Y MACROMOLECULAS

Importancia de los coloides. Concepto general de coloide y cristaloide.
Diferencias entre disoluciones, coloides y suspensiones. Efecto Tyndall.
Movimiento Browniano. Tipos de coloides. Coloides liofébicos vy liofilicos.
Formacion de particulas coloidales por dispersibn y condensacion.
Purificacion de las disoluciones coloidales. Comportamiento eléctrico de los
coloides. Propiedades de adsorcion de los coloides. Estabilidad de los
coloides hidréfobos e hidroéfilo. Precipitacion de coloides. Descripcion
general de macromoléculas. Estructura quimica, tamafio y conformaciones.
Polidispersidad y masa molar. Mecanismos, cinética y grado de
polimerizacién. Polimerizacidén por adiccion, condensacion y con apertura de
anillo.Propiedades coligativas, solubilidad, punto critico, temperatura theta.
Técnicas de caracterizacion: difusion de luz, osmometria, viscosimetria,
difusién y sedimentacion.

1.13. Referencias de Consulta Basicas / Recommended
Reading.

e Quimica Fisica. P. Atkins and J. de Paula. Ed.. Oxford University Press

e Fisicoquimica. I.N. Levine. Ed. Mc Graw Hill

e The Basis and Applications of Heterogeneous Catalysis. Michael
Bowker. Oxford Science

e Physical and Chemical Kinetics R. S. Berry, S. A. Rice, and J. Ross
Ed. Oxford University Press

e Chemical Kinetics (3rd Edition) by Keith J. Laidler
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e The Feynman Lectures on Physics. R.F. Feynman. Ed. Benjamin
Cummings. Vol. 1-3, 2008.

e Problemas de Quimica Fisica. Coordinadores J. Bertran Rusca y J.
Nufiez Delgado. Ed. Delta Publicaciones, 2006.

2 Metodos Docentes / Teaching methods

Actividades presenciales

Clases tedricas.

La enseflanza de esta asignatura se estructura principalmente en clases de
teoria y seminarios. Los contenidos basicos necesarios para desarrollar vy
resolver las cuestiones planteadas al alumno se impartiran en forma de
lecciones magistrales.

Clases précticas

Estas clases practicas seran destinadas a resolver problemas numéricos
relacionados con las diferentes tematicas propuestas en los contenidos de la
asignatura. La resolucion de estos problemas afianzard los conceptos
presentados en las clases teoricas y dara un contenido practico a éstos, ya que
se intentara que se asemejen a problemas que pueden presentarse a un
guimico en el desempefio de su profesion.

Actividades dirigidas

Trabajos individuales y / 0 en grupo.
Docencia en red.
Tutorias.
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3 Tiempo estimado de Trabajo del
Estudiante / Estimated workload for the
student

Asistencia a clase: 30 horas curso
Estudio preparacion de clase: 30 horas
Estudio preparacion de examenes: 15 horas

Total 75 horas
75/3 = 25 horas/crédito

4 Meétodos de Evaluacion y Porcentaje en la
Calificacion Final / Assessment Methods
and Percentage In the Final marks

Descripcién detallada del procedimiento para la evaluacion

La evaluacion de los estudiantes se hard mediante un examen que constara de
problemas y teoria. La nota resultante de este ejercicio serd& modulada
mediante la evaluacion de los trabajos individuales asi como la participacion
activa en las clases practicas y seminarios.

Porcentaje en la calificacién final

La calificacion final el resultado de realizar la siguiente operacion:

0.80 * Nota examen final (Problemas + Teoria) + 0.20 * Nota del trabajo
personalizado. Sera condicion necesaria para aprobar la asignatura, obtener
una calificacion minima de 5 sobre 10 en el examen final.
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5 Cronograma de Actividades (opcional) /
Activities Chronogram (optional)

Bloque 1: Fenémenos de Transporte Semanas 1, 2,3y 4
Bloque 2: Fendmenos de Superficie Semanas 5,6y 7
Bloque 3: Catalisis Semanas 8, 9y 10
Bloque 4: Coloides y Macromoléculas Semanas 11y 12



