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Podeu accedir-hi des d'aquest enllag. Per consultar l'idioma us caldra introduir el CODI de l'assignatura.
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Equip docent

Maria dels Angels Gonzalez Lafont

Josep Maria Lluch Lopez

Prerequisits

Fonaments de Quimica | i ll, Fisica | i ll, Matematiques | i I, Quimica Quantica.

Objectius

L'objectiu d'aquesta assignatura és que I'alumne avanci en la seva formacié en Quimica Fisica. En aquesta
assignatura es pretén aprofundir en I'aplicacio de les lleis de la Termodinamica a sistemes quimics concrets,
utilitzant el concepte de potencial quimic en sistemes homogenis i heterogenis d'un o més components. D'altra
banda, també es vol introduir la complementarietat de les visions macroscopica i microscopica de la matéria
per a calcular i interpretar les seves propietats termodinamiques utilitzant les bases de la Termodinamica
Estadistica. Finalment, es fara una introduccié a la Cinética Quimica, posant émfasi en l'estudi dels
mecanismes de reaccio i la interpretacidé microscopica de la velocitat de reaccio que proporciona la Teoria de
I'Estat de Transicio.

Competéncies

® "Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I's d'eines
informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques, fisiques o
biologiques apropiades.”


https://sia.uab.cat/servei/ALU_TPDS_PORT_CAT.html

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aplicar els coneixements quimics a la resolucié de problemes de naturalesa quantitativa o qualitativa
en ambits familiars i professionals.

® Aprendre de manera autbnoma.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

® Demostrar motivacié per la qualitat.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets fonamentals de les
diferents arees de la quimica.

® Emprar correctament la llengua anglesa en I'ambit de la quimica.

® Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.

® Gestionar, analitzar i sintetitzar informacié.

® Mantenir un compromis étic.

® Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

® Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en I'ambient de treball.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.

® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Tenir destresa per al calcul numeéric.

® Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Resultats d'aprenentatge

1. Adaptar-se a noves situacions.
2. Analitzar i resoldre problemes d'indole termodinamica.
3. Analitzar i resoldre problemes de I'ambit de la cinética quimica homogénia.
4. Aplicar els aspectes teorics dels equilibris de fases per entendre els processos de destil-lacions.
5. Aplicar els models esmentats amb finalitats predictives sabent-ne valorar les limitacions.
6. Aprendre de manera autdbnoma.
7. Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
8. Definir amb bases entropiques I'espontaneitat d'un proceés.
9. Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.
10. Demostrar motivacio per la qualitat.
11. Entendre com la preséncia de solut afecta les propietats de les dissolucions.
12. Enumerar i descriure les bases de la termodinamica estadistica.
13. Explicar els principis de termodinamica classica i les seves aplicacions en quimica.
14. Explicar la cinética quimica.
15. Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.
16. Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.
17. ldentificar les denominacions angleses de la variables fisicoquimiques fonamentals.
18. Interpretar els comportaments moleculars i els fendomens d'equilibri en gasos ideals.
19. Interpretar I'evolucio de la concentracio de les espécies amb el temps i la seva relaciéo amb el

mecanisme de la reaccio.
20. Mantenir un compromis étic.
21. Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
22. Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en I'ambient de treball.
23. Proposar idees i solucions creatives.
24. Raonar de forma critica.
25. Reconéixer en processos naturals o industrials els fenomens d'intercanvis d'energia i les lleis que els
governen.
26. Relacionar propietats macroscopiques i propietats d'atoms i molécules individuals.
27. Relacionar un model tedric amb els fenomens d'equilibris quimics.

28. Resoldre problemes de forma quantitativa en quimica de superficies, cinética quimica i electroquimica.

29. Resoldre problemes i prendre decisions.
30. Tenir destresa per al calcul numeéric.

31. Utilitzar els conceptes i les formulacions dels potencials quimics i electroquimics en processos reals.
32. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.



33. Utilitzar les denominacions angleses dels diferents estats de la matéria i dels seus canvis.

Continguts

1. Equilibri material, energia de Gibbs i potencial quimic.
2. Equilibri de fases en sistemes d'un component

3. Dissolucions

4. Introducci6 a la termodinamica estadistica

5. Propietats termodinamiques del gas ideal

6. Interpretacio molecular de I'equilibri quimic

7. Introduccio a la cinética quimica

8. Mecanismes de reaccio

9. Teoria de I'Estat de Transicio

Metodologia

Activitats dirigides:

Classes teodriques, classes de problemes, practiques de laboratori
Activitats Autdnomes:

Estudi, resolucié de problemes, lectures i obtencié d'informacid, preparacio de les practiques, cerca
bibliografica

Per ordre de la Vicerectora de Qualitat i d'Acreditacié Académica s'ha d'indicar a les guies docents que el
professorat haura de destinar aproximadament uns 15 minuts d'alguna classe a permetre que el seu alumnat
pugui respondre les enquestes d'avaluacié de I'actuacio docent i d'avaluacié de I'assignatura o modul.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, per a la
complementacié per part de I'alumnat de les enquestes d'avaluacié de I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de problemes 13 0,52 2,3,5,15, 16, 21, 24, 28, 29, 30, 31, 32

Classes teoriques 33 1,32 2,3,4,7,8,11,12,14,15, 17, 18, 19, 26, 27, 29, 33

Practiques de laboratori 16 0,64 1,4,6,9,10, 11, 16, 20, 21, 22, 23, 24, 29, 32




Tipus: Autdonomes

Treball personal 65 2,6 1,5,6,8,9,12, 13, 14, 15, 16, 18, 20, 21, 23, 24, 25, 26, 27, 28, 29, 31, 32

Avaluacié
Avaluacio continuada

Examens escrits: Es realitzaran dos examens parcials al llarg del curs, en les dates fixades per la coordinacio.
Cadascun d'aquests examens tindra un pes del 35% sobre la nota final. Per poder fer mitjana amb la resta
d'activitats d'avaluacié, la nota minima de cada examen parcial ha de ser de 4,0. Si no s'arriba a aquests
minims, al final del curs es podra realitzar un examen de recuperacio de tot el contingut de I'assignatura. La
nota obtinguda en la recuperacié substituira la nota obtinguda en el primer intent. Només es podran presentar
a I'examen de recuperacio aquells alumnes que no hagin aconseguit la nota minima dels examens parcials, i
per participar a la recuperacio, I'alumnat ha d'haver estar préviament avaluat en un conjunt d'activitats el pes
de les quals equivalgui a un minim de dues terceres parts de la qualificacio total de I'assignatura o modul. Per
tant, I'alumnat obtindra la qualificacié de "No Avaluable" quan les activitats d'avaluacioé realitzades tinguin una
ponderacié inferior al 67% en la qualificacio final.

Practiques de laboratori: Les practiques de laboratori s'avaluaran a partir dels resultats obtinguts en cada
practica i d'un qlestionari que es realitzara al finalitzar les practiques. La nota mitjana obtinguda de les
practiques al laboratori equivaldra al 15 % de la nota final de I'assignatura.

Treball Individual: Al llarg del curs es proposaran diversos exercicis avaluables per resoldre a I'aula o fora de
l'aula. Les notes obtingudes en aquests exercicis tindran un pes del 15 % sobre la qualificacié final de
I'assignatura.

Els requisits per superar I'assignatura sén:

1) La nota de cada examen parcial ha de ser igual o superior a 4,0. La nota minima de I'examen de
recuperacié ha de ser igual a 4,0.

2) La nota mitjana de I'assignatura ha de ser igual o superior a 5,0.

3) L'assisténcia a les sessions de practiques de laboratori és obligatoria. La nota de les practiques ha de ser
igual o superior a 5,0.

Avaluacio Unica

L'alumnat que s'hagi acollit a la modalitat d'avaluacié unica haura de realitzar una prova final que consistira en
un examen de tot el temari tedric i de problemes de I'assignatura.

Aquesta prova es realitzara el dia en qué els estudiants de I'avaluacio continuada fan I'examen del segon
parcial.

La qualificacié de I'estudiant sera:

Nota de I'assignatura = (Nota de la prova final * 80 + Nota de practiques * 20)/100

Si la nota final no arriba a 5, I'estudiant té una altra oportunitat de superar I'assignatura mitjangant I'examen de
recuperacio que se celebrara en la data que fixi la coordinacié de la titulacié. En aquesta prova es podra
recuperar el 80% de la nota corresponent a la part de teoria. La part de practiques no és recuperable.

Activitats d'avaluacié continuada



Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Examens 70 10 0,4 2,3,4,5,7,8,11,12, 13, 14, 18, 19, 24, 25, 26, 27, 28, 31
Practiques de 15 8 0,32 2, 3,6, 15,16, 20, 21, 22, 23, 24, 29, 30, 32
laboratori
Treball individual 15 5 0,2 1,2,3,4,5,6,8,9,10, 11,12, 13, 14, 16, 17, 18, 19, 21, 23, 24, 25, 26,
27,28, 29, 30, 31, 32, 33
Bibliografia

Llibres disponibles a la Biblioteca de Ciéncia i Tecnologia (UAB):

Fisicoquimica / Ira N. Levine ; traduccion: Angel Gonzalez Urefia ; con la Levine, Ira N., Document
colaboracion de Antonio Rey Gayo [i 4 més] 1937-, autor fisic
Fisicoquimica para las ciencias quimicas y biolégicas / Raymond Chang ; traducciéon  Chang, Raymond Document
técnica Rosa Zugazagoitia Herranz ; revision técnica Alberto Rojas Hernandez ... [et fisic
al]
Physical chemistry / Ira N. Levine Levine, Ira N. Document
fisic
Physical chemistry for the life sciences / Peter Atkins, Julio de Paula Atkins, P. W. Document
(Peter William), fisic
1940-
Quimica fisica / Peter Atkins, Julio de Paula Atkins, P. W. Document
(Peter William), fisic
1940-
Quimica fisica / Peter Atkins y Julio de Paula ; traducido por Ernesto Timmermann...  Atkins, P. W. Document
[et. al.] (Peter William), electronic
1940- autor
Quimica molecular estadistica : termodinamica estadistica para quimicos y Tuion, Ihaki Document
bioquimicos / Ifaki Tuiidn, Estanislao Silla fisic
Thermodynamics and statistical mechanics [Recurs electronic] / John M. Seddon & Seddon, John M. Document
Julian D. Gale electronic
Fundamentos de cinética quimica / S. R. Logan ; traduccién Concepcién Pando Logan, S. Document
Garcia-Pumarino R. fisic


https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1590623&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1590623&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1829862&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1829862&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1829862&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1838154&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1833541&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1742373&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~2043130&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~2043130&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1877177&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,2,B/frameset~1877177&FF=rtermodinamica+i+cinetica&2,,2
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https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,1,B/frameset~1478771&FF=rtermodinamica+i+cinetica&1,0,
https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,1,B/frameset~1478771&FF=rtermodinamica+i+cinetica&1,0,

Physical chemistry for the biosciences / Raymond Chang Chang, Document

Raymond fisic
Principios de fisicoquimica / Ira N. Levine ; revision técnica: Carlos Amador Bedolla, René Levine, Ira  Document
Huerta Cevallos ; [traduccién: Gabriel Nagore Cazares] N. fisic
Principios de fisicoquimica / Ira N. Levine (Chemistry Department Brooklyn College City Levine, Ira  Document
University of New York, Brooklyn, New York) ; revisién técnica, Carlos Amador Bedolla N. 1937- electronic
(Universidad Nacional Autén autor

Programari
Per a les practiques computacionals s'utilitzara el seglient programari:
Gaussview 6.0.16

Gaussian 16, B.01


https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,1,B/frameset~1651187&FF=rtermodinamica+i+cinetica&1,0,
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https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,1,B/frameset~1932073&FF=rtermodinamica+i+cinetica&1,0,
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https://catalegclassic.uab.cat/search~S1*cat?/rTermodin%C3%A0mica+i+cin%C3%A8tica/rtermodinamica+i+cinetica/1,1,1,B/frameset~2093346&FF=rtermodinamica+i+cinetica&1,0,

