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Objectius de I’assignatura: Aprendre els fonaments de la termodinamica quimica i les seves
aplicacions a una serie de fenomens d’equilibris (fases, quimics i electroquimics).
Fonaments de cinética Quimica.

Assignatures que es recomana haver cursat previament:

Programa:
El programa d’aquesta assignatura es divideix en 13 unitats.

Unitat 1. Introduccio a la termodinamica classica. Gasos.

Objectius de la termodinamica.- Sistemes termodinamics.- Tipus de parets i processos.- Variables
termodinamiques.- Equaci6 d’estat.- Principi cero de la termodinamica.- Concepte de temperatura.- Gasos
ideals.- Gasos reals.

Unitat 2. Primer principi de la termodinamica.

Conceptes d’energia, treball i calor.- Primer principi: conservacio de I’energia.- Q, y Q,: entalpia (H).-
Capacitat calorifica.- Dependéncia de la energia interna con la temperatura.- Dependencia de la entalpia con
la temperatura.- Relacio entre C, y C,.- Aplicaci6 a gasos ideals.

Unitat 3. Segon i tercer principis de la termodinamica.

Necessitat del segon principi.- Segon principi: evoluci6 dels sistemes. Concepte d’entropia (S).- Entropia
como criteri d’espontaneitat.- Exemples de calcul de la variacié d’entropia.- Tercer principi de la
termodinamica: Enunciats.- Calcul d’entropies absolutes.- Interpretacié microscopica de I’entropia.

Unitat 4. Funcions d’estat. Energia lliure.

Combinaci6 del primer i segon principis.- Definicié de les funciones de Gibbs (G) i Helmholtz (A).- Energia
lliure i criteri d’espontaneitat.- Treball util.- Equacions de Gibbs.- Relacions de Maxwell.- Dependéncia de
las funciones d’estat con respecte a la temperatura i la pressio.- Equacié de Gibbs-Helmholtz.

Unitat 5. Potencial quimic (u).

Definicié de potencial quimic.- Equacié fonamental de la termodinamica.- Equilibri material: equilibri
quimic i equilibri de fases.- Relacié de Gibbs-Duhem.- Variacié del potencial quimic amb P i T.-
Expressions del potencial quimic: gasos i fases condensades.- Funcions termodinamiques de mescla.-
Fugacitat i activitat.



Unitat 6. Magnituds d’una reacci6 quimica.

Variables termodinamiques de reacci6.- Variables normals de reacci6.- Variables estandard de formacio.-
Estats de referéncia.- Determinacié de variables estandard de formacio: Llei de Hess.- Mesures
calorimétriques d’entalpies de reaccio.- Dependéncia de les variables de reaccié amb T.- Llei de Kirchoff.-
Calcul de propietats termodinamiques.

Unitat 7. Equilibri quimic.

Condicions d’evoluci6 i equilibri.- La constant d’equilibri, K°.- Les constants K,° i K°.- La constant
d’equilibri en fases condensades.- Posicié de I’equilibri.- Efecte de la T sobre la constant d’equilibri.-
Desplacament de I’equilibri quimic: principi de Le Chatelier.- Efectes del canvi de P i T sobre I’equilibri.-
Altres pertorbacions de I’equilibri.- Reaccions acoblades.

Unitat 8. Equilibri de fases i Dissolucions.

Introduccid.- Dependéncia de i amb T i P.- Regla de las fases.- Diagrama de fases.- Equacio de Clapeyron.-
Equilibris de canvi de fase: S-L, L-V, S-V.- Equaci6 de Clausius-Clapeyron. Magnituds molares parcials.-
Dissolucions ideals: Llei de Raoult.- Dissolucions diluides ideals: Llei de Henry.- Dissolucions no ideals.-
Propietats col-ligatives: ebullioscopia, crioscopia, pressio osmatica. Sistemes binaris.- Diagrama de fases L-
V.- Regla de la palanca.- Aplicacions a la destil-lacio.- Azeotrops.- Diagrama de fases L-L.- Diagrama de
fases S-L.- Punt eutectic.- Sistemes ternaris.

Unitat 9. Equilibri electroquimic. Cél-lules electroquimiques.

Electrolits i dissolucions.- Coeficient d’activitat mig.- Model de Debye-Hiickel.- Sistemes electroquimics.-
Cel-lules galvaniques i electrolitiques.- Tipus d’eléctrodes.- Semireaccions.- Potencial de cél-lula.- Equacio
de Nernst.- Potencials estandard.- Aplicacions: mesures del potencial estandard, determinaci6 del pH.- Tipus
de piles.

Unitat 10. Introducci6 a la cinética quimica.

Limitacions de la termodinamica.- Velocitat de reaccio.- Equaci6 de velocitat i constant de velocitat.- Ordre i
Molecularitat.- Reacciones elementals i complexes.- Mecanisme de reaccid.- Relacié entre el mecanisme y
I’equacio de velocitat.

Unitat 11. Estudi cinétic de reaccions quimiques.

Integracié de I’equacié de velocitat.- Reacciones de primer i segon ordre.- Reaccions d’ordre superior.-
Determinacié de I’ordre de reaccidé por métodes diferencials i integrals.- Temps de vida mig.- Reacciones
compostes: Reacciones reversibles, consecutives, paral-leles.- Métodes aproximats: estat estacionari i etapa
limitant.- Reacciones complexes.- Reacciones en cadena lineal.- Reacciones en cadena ramificada.- Limits
d’explosio.- Reacciones de polimeritzacio.

Unitat 12. Catalisi

Tipus de catalisis.- Mecanisme general de I’acci6 catalitica.- Catalisis acid-base especifica i general.- Catalisi
enzimatica.- Model de Michaelis-Menten.- Isotermes d’adsorcio.- Catalisi heterogénia.- Mecanisme de
Langmuir-Hinselwood.

Unitat 13. Models teorics de les velocitats de reaccio
Introduccid.- Teoria de col-lisions.- Secci6 eficag reactiva.- Hipersuperficies d’energia potencial.- Teoria de
I’estat de transicié.- Formulaci6 termodinamica.

Sistema d’avaluacio:
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