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DESCRIPCION / OBJETIVOS

En esta asignatura se transmiten al/la alumno/a los conceptos fundamentales de termodindamica estadistica,
interacciones de atomos e iones con una superficie y teorias de estabilidad coloidal fundamentales para el / la
licenciado/a en quimica. Se complementan los conocimientos de
termodinamica quimica cldsica adquiridos en FISICOQUIMICA IA. Se analizan los fendmenos microscépicos en
superficies e interfaces de aplicacién en las determinaciones electrédicas. Se incluyen los conceptos y técnicas
experimentales basicas en el drea de macromoléculas y coloides a fin de entender, cuantificar y controlar sistemas,
fendmenos y técnicas quimicas de especial relevancia tecnolégica, por ejemplo: mezclas y disoluciones, sistemas
coloidales, corrosidn, conversidn de energia electroquimica y el comportamiento de la interfase electrificada de los
procesos electrodicos. Aprender los conceptos y herramientas bdsicas de la termodindmica estadistica y su
aplicacién para alcanzar la descripcidon de las fuerzas intermoleculares mediante la aplicacion de potenciales
empiricos y su aplicacion en el calculo de propiedades de sistemas interaccionantes. Establecer la reciprocidad entre
las propiedades macroscépicas y la naturaleza de la descripcién microscépica de los sistemas.

Mediante técnicas de simulacion computacional se espera dar una vision de los métodos el calculo de propiedades
de moléculas aisladas y fases condensadas. Para la modelizacién y simulacién se manejaran tanto programas bajo
licencia como de acceso libre.

Un objetivo general, de vital importancia, es el de adquirir una concepcion cuantitativa de la naturaleza de los
fendmenos microscopicos en la Quimica para que el/la alumno/a valore el papel que la Fisicoquimica en el
desemperio de la Quimica, no sélo como conjunto de conceptos, teorias y herramientas experimentales y de calculo,
capaces de explicar los objetos y fendmenos, sino como motor de los fundamentos de la ciencia, su desarrollo
innovador y el disefio de nuevas tecnologias quimicas. Ademas, de ejercitar el manejo de bibliografia y bases de
datos accesibles a través de bibliotecas especializadas e Internet como pilares fundamentales en el disefio y
ejecucién de proyectos en el campo de la Quimica.

PROGRAMA SINTETICO

TEMA 1: Fuerzas intermoleculares.

TEMA 2: Interfase electrificada.

TEMA 3: Estado coloidal.

TEMA 4: Termodinamica estadistica

TEMADS: Calculo de propiedades termodindmicas a partir de las propiedades moleculares.
TEMA 6: Fundamentos de la modelizaciéon molecular.
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PROGRAMA ANALITICO

TEMA 1: Fuerzas intermoleculares.

Interacciones Couldmbicas. Interacciones multipolares, dipolo eléctrico. Interacciones de inducciéon y
dispersiéon. Potenciales empiricos: esferas duras, pozo cuadrado, Lennard-Jones. Interacciones
involucrando moléculas polares. Interacciones que involucran la polarizacion de las moléculas.
Polarizacion de moléculas y atomos. Interacciones entre iones y moléculas. Unificacion de
interacciones de polarizacion. Efectos del solvente, polarizabilidad en exceso. Teoria general de
Fuerzas de van der Waals. Ecuacién de MclLachlan. Efecto del medio. Solubilidad de iones en diferentes
solventes.

TEMA 2: Interfase electrificada.
Interfaz electrodo-disolucion. Modelos de doble capa: Helmholtz, Gouy-Chapman, Stern. Cinética
electrddica. Sobrepotencial. Electrododos polarizables y no polarizables. Estructura de la interfaz
electrificada. Conversidon de energia electroquimica. Fundamentos de los sensores electroanaliticos.
Corrosion, pasivacion y métodos de proteccién superficial. Ejemplos ilustrativos en electroforesis,
tratamiento y andlisis de aguas y sistemas acuosos, abastecimiento de agua potable y efluentes
industriales

TEMA 3: Estado coloidal.
Naturaleza del estado coloidal. Micelas. Fuerzas de interaccién entre particulas. Interacciones no-
covalentes. Estabilidad coloidal. Determinacion experimental de la concentracion micelar critica.
Coloides de asociacién. Estructuras autoorganizadas. Aplicaciones en nanociencia. Sintesis y
caracterizacion de nanoparticulas. Técnicas de caracterizacion microscépicas y técnicas de
caracterizacién espectroscépica a sistemas coloidales.

TEMA 4: Termodindmica estadistica.
Funcién de particiéon. Descripcién mecanocuantica de un microestado, degeneracién. Postulado de
Boltzmann. Probabilidad candnica de un microestado. Funcién de particidon candnica. Relacidn entre
energia Gibbs y funcién de particién candnica. Ejemplos de funciones de particidn sencillas.

TEMA 5: Calculo de propiedades termodinamicas a partir de las propiedades moleculares.
Sistemas no interaccionantes. Funcién de particion molecular: caso de particulas distinguibles e
indistinguibles. Gas monoatémico y gas diatdmico. Energia, entropia y calor especifico. Principio de
equiparticion. Mezclas de gases, funcidn de particion multicomponente. Entropia de mezcla.
Equilibrio quimico. Constantes de equilibrio. Gases reales. Funcién de particidn configuracional. Segundo
coeficiente de virial. Ecuacién de van der Waals. Cristales monoatdmicos. Funcién de particién. Modelo
de Einstein. Modelo de Debye. Defectos puntuales en cristales. Calor especifico.
Fluidos cldsicos. Funcion de Distribucidn radial y célculo de magnitudes termodinamicas. Disoluciones.
Teoria de Debey-Hiickel.
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TEMA 6: Fundamentos de la modelizacién molecular.
Conocer el fundamento de los métodos de simulacidon por dindmica molecular. Aplicaciéon de los
conceptos de termodindmica estadistica a diferentes sistemas moleculares y fases condensadas.

Simulacion de dindmica molecular para calcular propiedades termodinamicas, estructurales y
dindmicas de sistemas moleculares simples.

PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS

Se desarrollardn en grupos reducidos una serie de practicas de laboratorio, tanto de caracter
experimental como de célculo y de utilizacidon de herramientas tedricas y de simulacion computacional,
siendo la asistencia a todas las sesiones de practicas obligatoria. Se valorara la obtencién por el alumno
de habilidades tedrico-practicas, asi como la destreza en la utilizaciéon de los equipos experimentales y
en el manejo de paquetes informaticos de tratamiento de datos. De las practicas se deberd realizar un
informe cientifico individual.

Laboratorio 1: Tema 2. Interfase electrificada.
Laboratorio 2: Tema 3. Estabilidad coloidal. Potencial Zeta.
Laboratorio 3: Tema 5. Propiedades termodinamicas a partir de las propiedades moleculares.

Laboratorio 4: Tema 6. Simulacién de dindmica molecular y cdlculo de propiedades termodinamicas,
estructurales y dinamicas

METODOLOGIA DE LA ENSENANZA

Se adopta una metodologia mixta de aprendizaje colaborativo y autoaprendizaje, mediante clases de
teoria, seminarios y clases de debate programadas. Las actividades de ejercitacion y profundizacion
tanto como las de adquisicién de competencias estan programadas para potenciar el trabajo
auténomo (presentacidn de trabajos), el trabajo colaborativo (précticas de laboratorio) y el trabajo
formativo (clases de teoria y debate). Durante las clases tedricas se brindara el contenido fundamental
orientativo que se encontrard a disposicion de los/las alumnos/as en el sistema Moodle asi como
también material de texto y audiovisual de soporte necesarios para su comprension.

Para los seminarios se propondran temas para profundizar conceptos, aplicaciones relevantes
relacionadas a los contenidos desarrollados y ejercitacion para resolver o discutir grupalmente de
modo de analizar tanto los resultados obtenidos como su significado. Los contenidos de la asignatura
se presentaran haciendo especial énfasis en relacionar los aspectos estudiados con otras disciplinas y
los fendmenos fisicoquimicos de la vida diaria, asi como en su cardcter multidisciplinar, para ampliar
sus conocimientos y desarrollar habilidades sobre temas transversales que le permitan despertar el
interés en otros aspectos del ejercicio de la profesion.

Para potenciar el trabajo en grupo la presentacion y debate de los trabajos propios y ajenos, le
permitira que poner en préctica habilidades en la obtencién de informacién, en la utilizacidn critica de
informacidn bibliografica y bases de datos y en la revisidn entre pares llevando a desarrollar el sentido
critico y autocritico.
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FORMA DE EVALUACION

El rendimiento académico y la calificacion final de la asignatura se determinara de forma ponderada
segln las proporciones detalladas a continuacién:

Trabajo experimental de laboratorio, 20%.

Resolucién de actividades practicas de ejercitacion y profundizacion, 20%.

Examen final escrito (previa aprobacién de los laboratorios y actividades), 60%.

Se espera que esta modalidad permita al alumno/a adaptar su tiempo de aprendizaje mediante la
construccion significativa de los elementos que conforman la asignatura.
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