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Prerequisits
Fonaments de Quimica

Experimentacio i Documentacié en Quimica

Objectius i contextualitzacié

L'assignatura Termodinamica Quimica és una assignatura obligatoria de 6 crédits ECTS de segon curs, segon
semestre.

L'objectiu d'aquesta assignatura és que I'alumne avanci en la seva formacié en Quimica Fisica. En les
assignatures de Fonaments de Quimica i Quimica Quantica lI'alumne haura adquirit coneixements
macroscopics basics de Termodinamica i microscopics de Quantica. En aquesta assignatura es pretén
aprofundir en l'aplicacié de les lleis de la Termodinamica a sistemes quimics concrets, utilitzant el concepte de
potencial quimic en sistemes homogenis o heterogenis d'un o0 més components . D'altra banda també es vol
introduir la complementarietat de les visions macroscopiques i microscopiques dels sistemes per calcular les
seves propietats termodinamiques utilitzant els principis i bases de la Termodinamica i de la Termodinamica
Estadistica.

Competéncies i resultats d'aprenentatge

1955:E01 - Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets
fonamentals de les diferents arees de la quimica.

1955:E01.31 - Explicar els principis de termodinamica classica i les seves aplicacions en quimica.

1955:E01.32 - Enumerar i descriure les bases de la termodinamica estadistica.

1955:E01.33 - Relacionar propietats macroscopiques i propietats d'atoms i molécules individuals.
1955:E02 - Aplicar els coneixements quimics ala resoluci6 de problemes de naturalesa
guantitativa o qualitativa en ambits familiars i professionals.

1955:E02.20 - Reconeixer en processos naturals o industrials els fendomens d'intercanvis d'energia i

les lleis que els governen.

1955:E02.21 - Relacionar un model tedric amb els fendmens d'equilibris quimics.

1955:E02.22 - Definir amb bases entropiques I'espontaneitat d'un procés.
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1955:E02.23 - Interpretar els comportaments moleculars i els fenomens d'equilibri en gasos ideals.

1955:E02.24 - Utilitzar els conceptes i les formulacions dels potencials quimics i electroquimics en
processos reals.

1955:E02.25 - Aplicar els models esmentats amb finalitats predictives sabent-ne valorar les
limitacions.

1955:E03 - Reconeixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a
resoldrels.

1955:E03.08 - Analitzar i resoldre problemes d'indole termodinamica.
1955:E06 - Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'Us
d'eines informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques,
fisiques o biologiques apropiades.

1955:E06.06 - Aplicar els aspectes teorics dels equilibris de fases per entendre els processos de

destil-lacions.

1955:E06.07 - Entendre com la presencia de solut afecta les propietats de les dissolucions.
1955:E09 - Emprar correctament la llengua anglesa en I'ambit de la quimica.

1955:E09.03 - Identificar les denominacions angleses de la variables fisicoquimiques fonamentals.

1955:E09.04 - Utilitzar les denominacions angleses dels diferents estats de la matéria i dels seus
canvis.

1955:E09.05 - Resumir un text cientific relacionat amb l'assignatura, en llengua anglesa
1955:T01 - Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
1955:T01.00 - Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
1955:T02 - Gestionar l'organitzacioé i la planificacié de tasques.
1955:T02.00 - Gestionar l'organitzacié i la planificacid de tasques.
1955:T03 - Resoldre problemes i prendre decisions.
1955:T03.00 - Resoldre problemes i prendre decisions.
1955:T04 - Obtenir informaci, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
1955:T04.00 - Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
1955:TO5 - Gestionar, analitzar i sintetitzar informaci6.
1955:T05.00 - Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.
1955:T06 - Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.
1955:T06.00 - Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.
1955:T07 - Tenir destresa per al calcul numeric.
1955:T07.00 - Tenir destresa per al calcul numeric.
1955:T10 - Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en I'ambient de treball.

1955:710.00 - Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en l'ambient de
treball.

1955:T11 - Raonar de forma critica.
1955:T11.00 - Raonar de forma critica.
1955:T12 - Mantenir un compromis étic.
1955:T12.00 - Mantenir un compromis étic.
1955:T13 - Aprendre de manera autonoma.
1955:T13.00 - Aprendre de manera autonoma.
1955:T14 - Adaptar-se a noves situacions.
1955:T14.00 - Adaptar-se a noves situacions.
1955:T15 - Proposar idees i solucions creatives.
1955:T15.00 - Proposar idees i solucions creatives.
1955:T17 - Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.
1955:T17.00 - Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.
1955:T18 - Demostrar motivacié per la qualitat.
1955:T718.00 - Demostrar motivacio per la qualitat.
1955:T19 - Mostrar sensibilitat en questions mediambientals.
1955:T719.00 - Mostrar sensibilitat en gliestions mediambientals.
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Continguts

1. Bases moleculars de la termodinamica

- Entropia estadistica, Microestats i Col-lectius.

- Distribuci6 de Boltzmann.

- Funci6 de partici6 del sistema macroscopic.

- Energia mitjana i pressié mitjana.

- Sistemes de particules independents: funcio de partici6 molecular.

2. Lleis de latermodinamica

- Introduccié conceptual de les quatre lleis.

- Definicions basiques.

- Processos exotérmics i endotérmics.

- Energia interna, calor, treball i primer principi.

- Tipus de treballs.

- Treball d'expansio: expansié isotérmica reversible i expansio irreversible.
- Capacitats calorifiques a volum i pressié constants.

- Dependéncia de la capacitat calorifica amb T.

- Entalpia.

- Processos espontanis, entropia i segon principi.

- Desigualtat de Clausius.

- Dependéncia de I'entropia amb T.

- Energia lliure de Gibbs i energia lliure de Helmholtz.

- Treball maxim.

- Dependéncia de G amb temperatura i pressio.

- Relacions entre magnituds termodinamiques macroscopiques i propietats moleculars.
- Interpretacié molecular de les lleis de la termodinamica. Aplicacié a gasos ideals.

3. A. Sistemes fisicoquimics de composicio6 variable. Potencial quimic d'una substancia. Variables
termodinamiques d'unareaccié quimica

- Composicié d'un sistema fisicoquimic.
- Definici6 de magnitud molar parcial X;. Relacio entre X i X;.

- Relacié de Gibbs-Duhem.
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- Potencial quimic. Relacio6 entre G i p

- Expressions de mi.

- Potencial quimic estandard. Estats estandard.

- Mescla de gasos ideals.

- Funcions termodinamiques i funcions termodinamiques estandard per a una reaccié quimica.

- Energia interna, entalpia, entropia i funcio de Gibbs per a una reaccio quimica, X.
- Energia interna, entalpia, entropia i funcié de Gibbs per a una reaccié quimica en el seu estat estandard, rXO.

- Llei de Hess.

- Dependencia de X amb la temperatura, llei de Kirchoff.

- Determinacio6 de calors de reaccio.

B. Evolucid i equilibri en sistemes fisicoquimics de composici6 variable

- Evolucio | equilibri. Evolucio d'una reaccio quimica i G.

- GYi constant d'equilibri K°.

- Relaci6 entre G i ,G°.

- Dependéncia de la constant d'equilibri amb la temperatura.

- Desplacamentde I'equilibri quimic. Principi de Le Chatelier.

C. Interpretacio molecular de I'equilibri quimic

- Termoquimica molecular.

- Termodinamica Estadistica i I'equilibri quimic: energia de Gibbs de reaccio i constant d'equilibri.
- Aplicacié a gasos ideals.

4. A. Energia de Gibbs i Equilibri de Fases

- Criteri d'Equilibri i Espontaneitat.

- Regla de les Fases.

- Diagrama de Fases d'un Component.

- Equacions de Clapeyron y Clausius- Clapeyron

B. Dissolucions no electrolitiques: Sistemes de més d'un Component
- Unitats de Concentracio.

- Volum molar parcial.

- Entalpia, Entropia i Energia molar parcial de Gibbs.
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- Termodinamica de les Dissolucions.

- Dissolucions ideals de liquids volatils:

1. Llei de Raoult.

2. Dissolucions diluides liquid-liquid i gas-liquid (Llei de Henry).
- Dissolucions Reals.

- Equilibri de Fases de Sistemes de dos Components.
1. Equilibri L-V per dissolucions L-L volatils.

a) Construccié del diagrama pressié -composicio.

b) Regla de la Palanca.

c¢) Construccio del diagrama temperatura-composicio.
d) Destil.lacio.

e) Dissolucions no ideals: Azeotrop.

2. Equilibri L-L.

a) Totalment miscibles.

b) Parcialment miscibles.

3. Equilibri S-L.

a) Liquid totalment miscible/Solid inmiscible amb formacié d'un nou compost.
b) Liquid parcialment miscible/Solid inmiscible.

c¢) Liquid totalment miscible/Solid totalment miscible.
d) Liquid totalment miscible/Solid parcialment miscible.
e) Immiscibilitat Total

- Propietats Col-ligatives.

1. Disminucio de lapressié de vapor.

2. Augment del punt d'ebullici6 .

3. Descens del punt de congelacio.

4. Pressi6o Osmotica.

Metodologia
Activitats Dirigides
Classes Teoriques
Classes de Problemes

Practiques d'aula o laboratori
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Activitats Supervisades

Tutories

Activitats Autdbnomes

Estudi, Resolucié de Problemes, Redacci6 de Treballs, Lectures i Obtencié d'informacio

Preparacié de les practiques, lectures, redaccio d'informes i cerca bibliografica

Activitats formatives

Activitat Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes 27 1.08 1955:E01.31, 1955:E01.32 , 1955:E01.33 , 1955:E02.21 , 1955:E02.23 ,

Teoriques 1955:E02.25 , 1955:E06.06 , 1955:E09.03 , 1955:E09.05 , 1955:T11.00 ,
1955:T05.00 , 1955:T04.00 , 1955:T01.00 , 1955:E09.04 , 1955:E06.07 ,
1955:E03.08 , 1955:E02.24 , 1955:E02.22 , 1955:E02.20

Classes de 11 0.44 1955:E01.31 , 1955:E01.32 , 1955:E01.33 , 1955:E02.21 , 1955:E02.23 ,

Problemes 1955:T01.00 , 1955:E09.05 , 1955:E09.04 , 1955:E09.03 , 1955:E06.07 ,
1955:E06.06 , 1955:E03.08 , 1955:E02.25 , 1955:E02.24 , 1955:T19.00 ,
1955:T18.00, 1955:T15.00 , 1955:T13.00 , 1955:T12.00 , 1955:T11.00 ,
1955:T10.00 , 1955:T07.00 , 1955:T05.00 , 1955:T04.00 , 1955:T03.00 ,
1955:T02.00 , 1955:E02.22 , 1955:E02.20

Practiques de 24 0.96 1955:E01.31, 1955:E01.32 , 1955:E01.33 , 1955:E02.21 , 1955:E02.23,

Laboratori 1955:712.00, 1955:T11.00, 1955:710.00 , 1955:T07.00 , 1955:T06.00 ,
1955:T05.00 , 1955:T04.00 , 1955:T03.00 , 1955:T02.00 , 1955:T19.00 ,
1955:T18.00, 1955:T15.00 , 1955:T13.00 , 1955:T01.00 , 1955:E09.04 ,
1955:E09.03 , 1955:E06.07 , 1955:E06.06 , 1955:E03.08 , 1955:E02.25 ,
1955:E02.24 , 1955:E02.22 , 1955:E02.20

Tipus:
Supervisades

Tutories 2 0.08 1955:E01.31, 1955:T15.00 , 1955:T11.00 , 1955:T10.00, 1955:T05.00 ,
1955:T02.00 , 1955:E06.07 , 1955:E06.06 , 1955:E03.08 , 1955:E02.25 ,
1955:E02.24 , 1955:E01.33 , 1955:E02.20 , 1955:E02.21 , 1955:E02.23 ,
1955:E02.22 , 1955:E01.32

Tipus:

Autonomes

Estudi, Resolucié6 60 2.4 1955:E01.31, 1955:E02.21 , 1955:E02.23 , 1955:E02.25 , 1955:E06.06 ,
de Problemes, 1955:T19.00, 1955:T18.00, 1955:T15.00, 1955:T13.00, 1955:T11.00,
Redaccio de 1955:T10.00, 1955:T07.00, 1955:T06.00 , 1955:T05.00 , 1955:T04.00 ,
Treballs, Lectures 1955:T03.00, 1955:T02.00, 1955:T01.00 , 1955:E09.05 , 1955:E09.04 ,
i Obtencié 1955:E09.03 , 1955:E06.07 , 1955:E03.08 , 1955:E02.24 , 1955:E02.22 ,
d'informacio 1955:E02.20, 1955:E01.32 , 1955:E01.33

Preparacié de 3 0.12 1955:E01.31, 1955:T11.00 , 1955:T10.00 , 1955:T07.00 , 1955:T06.00 ,
practiques, 1955:T05.00 , 1955:T04.00 , 1955:T03.00 , 1955:T02.00 , 1955:T01.00 ,
Lectures, 1955:719.00, 1955:7T18.00, 1955:T17.00, 1955:T13.00, 1955:T12.00 ,
Redaccio

d'informes i
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Cerca 1955:E09.05 , 1955:£09.04 , 1955:£09.03 , 1955:E06.07 , 1955:£06.06 ,
bibliografica 1955:E03.08 , 1955:E02.25 , 1955:£02.24 , 1955:E01.33 , 1955:£02.20 ,
1955:E02.21 , 1955:E02.23 , 1955:£02.22 , 1955:E01.32
Avaluacié

Examen parcial 1

Examen parcial 2

Examen de Recuperacio

2 Treballs Individuals

2 Treballs en Grup

Practiques de Laboratori Informes / Qliestionaris

Activitats d'avaluacio

Activitat Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
2 Treballs 375 4 0.16 1955:E01.31 , 1955:E01.32 , 1955:E02.20 , 1955:E01.33 , 1955:E02.23 ,
Individuals + 1955:E02.25 , 1955:E06.06 , 1955:E09.03 , 1955:E09.05 , 1955:T13.00 ,
3.75 1955:711.00 , 1955:T07.00 , 1955:T06.00 , 1955:T05.00 , 1955:T04.00 ,
% 1955:T03.00 , 1955:T02.00 , 1955:T01.00 , 1955:T19.00 , 1955:T18.00 ,
1955:717.00 , 1955:T15.00 , 1955:E09.04 , 1955:E06.07 , 1955:E03.08 ,
1955:E02.24 , 1955:E02.22 , 1955:E02.21
2 Treballsen 3.75 6 0.24 1955:E01.31 , 1955:E01.32 , 1955:E02.20 , 1955:E01.33 , 1955:E02.23 ,
Grup + 1955:E02.25 , 1955:E06.06 , 1955:E09.03 , 1955:E09.05 , 1955:T13.00
3.75 1955:711.00, 1955:T07.00 , 1955:T06.00 , 1955:T05.00 , 1955:T04.00 ,
% 1955:T03.00 , 1955:T02.00 , 1955:T01.00 , 1955:T19.00 , 1955:T18.00 ,
1955:T17.00 , 1955:T15.00 , 1955:E09.04 , 1955:E06.07 , 1955:E03.08 ,
1955:E02.24 , 1955:E02.22 , 1955:E02.21
Examen 20 2 0.08 1955:E01.31, 1955:E01.32, 1955:E01.33 , 1955:E02.22 , 1955:E02.25 ,
Parcial 1 % 1955:T01.00 , 1955:T05.00 , 1955:T12.00 , 1955:T13.00 , 1955:T11.00 ,
1955:T03.00 , 1955:E03.08 , 1955:E02.23 , 1955:E02.20
Examen 45 2 0.08 1955:E01.31 , 1955:E02.25 , 1955:T13.00 , 1955:T12.00, 1955:T11.00
Parcial 2 % 1955:T05.00 , 1955:T03.00 , 1955:T01.00 , 1955:E06.07 , 1955:E06.06 ,
1955:E03.08 , 1955:E02.24 , 1955:E01.33, 1955:E02.21 , 1955:E02.22 ,
1955:E02.23 , 1955:E02.20 , 1955:E01.32
Examen de 70 3 0.12 1955:E01.31 , 1955:E01.32 , 1955:E01.33, 1955:E02.23 , 1955:E02.25 ,
Recuperaci6 % 1955:E06.06 , 1955:E09.03 , 1955:T01.00 , 1955:T13.00, 1955:T12.00
1955:711.00 , 1955:T10.00 , 1955:T07.00 , 1955:T05.00 , 1955:T03.00 ,
1955:702.00 , 1955:E09.04 , 1955:E06.07 , 1955:E03.08 , 1955:E02.24 ,
1955:E02.22 , 1955:E02.21 , 1955:E02.20
Practiques 20 6 0.24 1955:E01.31, 1955:E01.32 , 1955:E02.20 , 1955:E02.22 , 1955:E02.24 ,
de Laboratori % 1955:E03.08 , 1955:E06.07 , 1955:E09.04 , 1955:T19.00 , 1955:T18.00 ,
(Informes / 1955:717.00 , 1955:T14.00 , 1955:T13.00 , 1955:T12.00 , 1955:T11.00 ,
Questionaris) 1955:710.00 , 1955:T07.00 , 1955:T06.00 , 1955:T05.00 , 1955:T04.00 ,

1955:T03.00, 1955:T02.00 , 1955:T01.00 , 1955:E09.05 , 1955:E09.03 ,
1955:E06.06 , 1955:E02.25 , 1955:E02.23 , 1955:E02.21 , 1955:E01.33
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