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Descricién xeral La Quimica Fisica es el estudio de los principios fisicos fundamentales que gobiernan las propiedades y el comportamiento

de los sistemas quimicos. Un sistema quimico puede estudiarse desde un punto de vista microscopico 0 macroscopico. En
este primer curso de Quimica Fisica se introduce la metodologia del estudio microscépico de los 4&tomos y las moléculas
(Quimica Cuantica), la metodologia del estudio macroscopico de equilibrio (Termodinamica Quimica) asi como la velocidad
de las reacciones quimicas (Cinética Quimica).

Los contenidos que se imparten en esta asignatura constituyen los fundamentos tedricos imprescindibles para las siguientes

asignaturas de Quimica Fisica y un marco de referencia para todas las demas ramas de la Quimica que, necesariamente,

aplican buena parte de los conceptos estudiados en esta asignatura en el desarrollo de sus programas especificos.

Competencias da titulacion

Cdédigo Competencias da titulacion
Al Utilizar a terminoloxia quimica, nomenclatura, convenios e unidades.
A3 Coniecer as caracteristicas dos diferentes estados da materia e as teorias empregadas para describilos.
A4 Coriecer os tipos principais de reaccién quimica e as sUas principais caracteristicas asociadas.
A5 Comprender os principios da termodinamica e as sUas aplicacions en Quimica.
A8 Cofiecer os principios da Mecanica Cuantica e a slia aplicacion a estrutura de atomos e moléculas.
A10 Coriecer a cinética do cambio quimico, incluindo a catélise e os mecanismos de reaccion.
Al4 Demostrar o cofiecemento e comprension de conceptos, principios e teorias relacionadas coa Quimica.
A15 Recofiecer e analizar novos problemas e planear estratexias para solucionalos.
A16 Adquirir, avaliar e utilizar os datos e informacién bibliogréafica e técnica relacionada coa Quimica.
A20 Interpretar os datos procedentes de observacions e medidas no laboratorio.
A21 Comprender os aspectos cualitativos e cuantitativos dos problemas quimicos.
A24 Explicar, de xeito comprensible, fenémenos e procesos relacionados coa Quimica.
A25 Relacionar a Quimica con outras disciplinas e recofiecer e valorar os procesos quimicos na vida diaria.
B1 Aprender a aprender.
B2 Resolver problemas de forma efectiva.
B3 Aplicar un pensamento critico, I6xico e creativo.
B4 Traballar de forma auténoma con iniciativa.
B5 Traballar de forma colaborativa.
B7 Comunicarse de maneira efectiva nun entorno de traballo.
C1 Expresarse correctamente, tanto de forma oral coma escrita, nas linguas oficiais da comunidade auténoma.
Cc2 Dominar a expresion e a comprension de forma oral e escrita dun idioma estranxeiro.
C3 Utilizar as ferramentas basicas das tecnoloxias da informacion e as comunicacions (TIC) necesarias para o exercicio da sua profesion e
para a aprendizaxe ao longo da suUa vida.
C6 Valorar criticamente o cofiecemento, a tecnoloxia e a informacion dispofiible para resolver os problemas cos que deben enfrontarse.
Cc7 Asumir como profesional e cidadan a importancia da aprendizaxe ao longo da vida.
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c8 Valorar a importancia que ten a investigacion, a innovacién e o desenvolvemento tecnol6xico no avance socioeconémico e cultural da

sociedade.

Resultados da aprendizaxe

Competencias de materia (Resultados de aprendizaxe)

Competencias da

titulacién

Cofiecer os Principios da Termodinamica e as suas aplicaciéns en Quimica.

Al Bl C1
A3 B2 C3
A5 B3 C6

Al4 B4
Al5 B5
Al6 B7
A20
A21
A24

Coriecer os principios da Quimica Cuéantica

Al B1 C3
A8 B2 C6
Al4 B3 Cc8

Al5 B4
A16 BS
A20

Cofiecer os principios da Cinética Quimica

Al Bl Cl
A4 B2 Cc2
A10 B3 C6
Al4 B4 Cc7

A15 B5
Al6 B7
A20
A21
A24

Resolver problemas complexos mediante o emprego de follas de célculo.

Al B1 C1
Al4 B2 C3
Al5 B3 C6

Al6 B4
A20 BS
A21 B7
A24

Destreza na busqueda bibliografica de aplicacions reais e de investigacion sobre os contidos da materia.

Al4 Bl C1
Al5 B3 Cc2
Al6 B4 C3
A20 B7 C6

A21 c7
A24 c8
A25

Contidos

Temas

Subtemas

A. TERMODINAMICA QUIMICA
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0. Conceptos previos y propiedades matematicas Ecuacion para el diferencial total
- Férmulas de conversiéon entre derivadas parciales
- Diferenciales exactas
1. Primera ley de la termodinamica Energia interna y entalpia
- Capacidades calorificas
2. Segunda ley de la termodinamica La entropia
- Célculo de la diferencia de entropia en algunos sistemas
3. Potenciales termodindmicos y evolucion de los sistemas Condiciones de equilibrio en sistemas cerrados: funciones
de Gibbs y Helmholtz
Relacién de las funciones de Gibbs y Helmholtz con el

trabajo

Relaciones termodinamicas para un sistema cerrado

Algunas aplicaciones y ejemplo del uso de las ecuaciones

anteriores

Ecuaciones de estado termodinamicas

Diferencia entre las capacidades calorificas

Variacion de Cp con la presién y de Cv con el volumen
- Relacion entre G y H
4. Tercer principio de la termodinamica Necesidad de la tercera ley de la termodinamica
- Formulacion de la tercera ley de la termodinamica
- Determinacién de entropias convencionales
5. Funciones termodinamicas normales de reaccién Entalpia standar de reaccién: leyes de Hess y de Kirchhoff
- Entropia standar de reaccién y su variaciéon con la
temperatura
- Energia de Gibbs estandar de reaccién: ecuacion de Gibbs-
Helmbholtz
6. Termodinamica de sistemas de composicién variable - Ecuacion de Gibbs para sistemas abiertos: el
potencial quimico
- Propiedades del potencial quimico
- Condiciones de equilibrio material
Equilibrio de fases
Equilibrio quimico
7. Propiedades molares parciales Definicion
- Determinaciéon de las magnitudes molares parciales
Métodos analiticos
Métodos gréficos
8. Termodinamica de gases El gas ideal
Potencial quimico y propiedades
Mezcla de gases ideales
Potenciales quimicos en una mecla de gases ideales
Funciones de mezcla para gases ideales
- Gases reales
Ecuaciones de estado y fugacidad
9. Equilibrio de fases en sistemas de un componente - La regla de las fases.
Diagramas de fase para sistemas de un componente
Ecuaciones de Clapeyron y Clausius-Clapeyron
Dependencia de la presion de vapor con la presién
total: Ec. de Poynting.
Clasificacion de las transiciones de fase
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10. Disoluciones Disolucion ideal. Ley de Raoult.
- Disolucién diluida ideal. Ley de Henry.
- Funciones de mezcla de disoluciones ideales.
- Disoluciones no ideales de no electrdlitos
Disoluciones no ideales de no electrdlitos
- Actividad y coeficientes de actividad: convenios
- Coeficientes de actividad y leyes de Raoult y Henry
Aplicacion de la ecuacion de Gibbs-Duhem
Coeficiente de actividad del soluto en distintas escalas
Funciones de exceso
- Disoluciones de electrdlitos. Coeficiente de actividad de
especies ionicas
11. Equilibrios de fase en sistemas de dos componentes Disolucion ideal a temperatura constante
Disolucion ideal a presion constante
Destilacién fraccionada
Mezclas azeotropicas
- Equilibrio liquido-liquido en sistemas con dos componentes
- Diagramas de equilibrio sélido-liquido en sistemas con
dos componentes
- Diagramas temperatura-composicion sin formacion de
compuestos: diagrama eutéctico simple
- Diagrama de temperatura de congelacién con formacion de
compuesto
- Compuestos con temperaturas de fusién incongruentes
- Andlisis térmico
- Equilibrio entre una disolucion diluida ideal y un
componente cristalino puro
Solubilidad ideal de sélidos en liquidos.
Descenso crioscopico.
- Presion osmdtica.
- Ley de distribucién de Nernst.
12. Equilibrio quimico Equilibrio quimico entre gases
La constante de equilibrio
Energia de Gibbs de reaccion y constante de equilibrio
Desplazamiento del equilibrio: principio de Le Chatelier
- Equilibrio quimico en disoluciones de no electrélitos
- Equilibrio quimico en disoluciones de electrolitos
- Equilibrio quimico con sélidos o liquidos puros
- Dependencia de la constante de equilibrio con la

temperatura y la presion
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13. Equilibrio electroquimico Sistemas electroquimicos

- Termodindmica de sistemas electroquimicos. El potencial
electroquimico

- Celdas electroquimicas

Celdas galvanicas
Células electrolitica

- Ecuacion de Nernst y Potenciales normales de electrodo

- Tipos de electrodos reversibles

- Clasificacion de células galvanicas

- Potenciales de union liquida

- Potenciales de membrana

- Aplicaciones de la medida de la fuerza electromotriz

Determinacién de parametros termodinamicos
Medida del pH
Valoraciones potenciométricas

B. QUIMICA CUANTICA

14. Teoria cuantica: origenes y principios basicos Antecedentes histéricos de la Mecanica Cuantica.

- Cuantizacion de la energia.

- Hipétesis de De Broglie: Dualidad onda-corpisculo de la materia.

- Principio de incertidumbre de Heisenberg

15. Postulados de la Mecanica Cuantica Primer postulado: estado de un sistema cuantico.
Funcién de onda: significado fisico.
Normalizacién y ortogonalidad.

- Segundo postulado: operador asociado a toda variable
observable.

Algebra de operadores.
Operador energia: hamiltoniano.

- Tercer postulado: ecuacion de valores propios.

Funcion propia y valor propio de un operador.
Operadores hermiticos.

- Cuarto postulado: valor medio de una propiedad (valor
esperado).

- Quinto postulado: evolucion temporal del estado de un
sistema cuantico. Ecuacion de Schrodinger dependiente del
tiempo.

- Conmutabilidad

16. Movimiento traslacional: la particula en una caja La particula en una caja monodimensional: Funciones de
onda y niveles de energia.

- La particula en una caja bidimensional: Separacién de
variables y degeneracion.

- La particula en una caja tridimensional.

17. Movimiento vibracional: el oscilador arménico Descripcién clasica.

- Tratamiento cudntico.

Funciones de onda: Polinomios de Hermite.
Simetria de las funciones de onda.
Energia de vibracion: niveles energéticos.

- El oscilador arménico como modelo de vibracion de

moléculas.

- Anarmonicidad.
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18. Movimiento rotacional: el rotor rigido - Descomposicion del movimiento de dos particulas.
- Tratamiento cudntico.
Coordenadas esféricas.
Movimiento de una particula en una anillo.
Funciones de onda: Polinomios de Legendre. Armoénicos esféricos.
Energia de rotacién: niveles energéticos.
- Cuantizacion del momento angular: Cuantizacion del moéduloy del plano
de giro.
19. Atomos hidrogenoides Hamiltoniano y resolucion de la ecuacion de Schrodinger.
Unidades atémicas.
Funciones de onda radial y angular.
Niveles energéticos.
- Funcién de onda (orbital atémico) y funcion de
distribucion radial.
- Funciones de onda reales: representacion radial y angular.
- Efecto Zeeman
20. Métodos aproximados - Método de perturbaciones.
- Método de variaciones.
Teorema variacional.
Funcién de prueba.
- Funciones variacionales lineales: ecuaciones seculares.
21. Atomos polielectrénicos Estado fundamental del atomo de helio.
Formulacién cuantica: hamiltoniano y ecuacién de
Schrodinger.
Solucién de sistema aplicando el método de
perturbaciones
Solucion del sistema aplicando el método variacional.
Diferentes funciones de prueba: orbitales de Slater.
Orbitales atémicos de campo autoconsistente: método
Hartree-Fock (SCF-HF).
- Momento angular de espin: funcion de onda completa.
- Indistinguibilidad electrénica: Principio de Pauli.
Determinantes de Slater.
Tabla Periddica.
22. Espectroscopia atdmica Configuracion electronica: niveles energéticos.
- Momento angular orbital total: acoplamiento spin-orbita y
acoplamiento j-j.
- Términos atomicos. Reglas de Hund. Reglas de seleccién.
23. El enlace quimico - La aproximaciéon de Born-Oppenheimer.
- Método de orbitales moleculares y de enlace de valencia.
- Aplicacién del método de orbitales moleculares al ion
molécula de hidrégeno: H2+.
Integral de solapamiento.
Orbitales moleculares: enlazante y antienlazante.
24. La molécula de hidrégeno - Método de enlace de valencia.
- Método de orbitales moleculares.
- Comparacion de ambas teorias.
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25. Moléculas diatémicas

Consideraciones generales para la formacién de enlace.

Moléculas diatémicas homonucleares.

Moléculas diatémicas heteronucleares.

Enlace polar: electronegatividad.

26. Moléculas poliatémicas

Método de orbitales moleculares.
Enlaces localizados: orbitales hibridos.

Hibridacion sp, sp2 y sp3.

27. Moléculas conjugadas y aromaticas

Métodos semiempiricos.

Aproximacion pi-electronica.
Método del electrén libre (FEMO).
Método de orbitales moleculares: aproximacion Huckel.

Energia de resonancia o deslocalizacion.
indices de reactividad.
Orden de enlace pi.

Método alternativo para monociclos y moléculas lineales.

C. CINETICA QUIMICA

28. Cinética Quimica: conceptos fundamentales - Definicion de velocidad de reaccion.

- Ecuacion de velocidad.
- Integracién de ecuaciones de velocidad sencillas.
- Determinacién experimental de la ecuaciéon de velocidad.
Método de integracion.
Método del tiempo de semirreaccion.
Método de aislamiento.
Método de velocidades iniciales.
- Mecanismos de reaccion.
Intermedios de reaccion.
Etapa elemental. Molecularidad.
- Deduccién de la ecuacién de velocidad a partir del
mecanismo.
Aproximacion de la etapa limitante.
Aproximacion del estado estacionario.
- Influencia de la temperatura en las constantes cinéticas:
ecuacion de Arrhenius.

- Relacion entre constantes cinéticas y constantes de

equilibrio.

Planificacién

Metodoloxias / probas Horas presenciais Horas non Horas totais
presenciais /

traballo auténomo

Proba mixta

0 0

Atencion personalizada

0 0

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Proba mixta

Prueba escrita. Se evaluara el aprendizaje asociado a todos los contenidos de la asignatura.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion
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Se recomienda a los alumnos el uso de tutorias individualizadas para resolver todas las dudas, cuestiones y conceptos que

se planteen durante el aprendizaje de la asignatura.

Se impartird en las 6 h de tutorias semanales de los profesores correspondientes.

Avaliacion
Metodoloxias Descricion Cualificacion
Proba mixta Prueba escrita. Se evaluara el aprendizaje asociado a todos los contenidos de la asignatura. 100

Observacions avaliacion

La materia se dividira en dos partes con evaluaciones independientes durante un mismo curso académico en las convocatorias de junio y septiembre.

La primera parte la constituyen los contenidos de Termodinamica del Programa de la Asignatura (Temas 0-13). La segunda parte abarca os
contenidos de Quimica Cuantica y Cinética Quimica del Programa de la Asignatura (Temas 14-28).

IMPORTANTE:

&amp;nbsp;- Para superar la materia de cada uno de las partes, serd necesario obtener un minimo de 5 puntos sobre 10 puntos posibles
&amp;nbsp;- Para superar la asignatura en su conjunto es necesario haber superado la materia de cada uno de las partes.
&amp;nbsp;Convocatoria de septiembre:

&amp;nbsp;? Se conservaran las calificaciones de las partes aprobadas en&amp;nbsp;la convocatoria de &amp;nbsp;junio, de manera que los
alumnos so6lo han de presentarse a la prueba escrita final de la parte de la materia no superada.

FECHAS:&amp;nbsp;

CONVOCATORIA DE DICIEMBRE:10 de diciembre a las 10:00 en el aula 13

CONVOCATORIA DE JUNIO:13 de junio a las 10:00 en el aula 13

CONVOCATORIA DE SEPTIEMBRE: 5 de septiembre a las 10:00 en el aula 2

Fontes de informacién

Bibliografia basica

Bibliografia complementaria

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Técnicas Experimentais en Quimica Fisica/610311305
Cinetoquimica/610311405

Quimica Fisica Avanzada/610311501

Fisicoquimica da Auga/610311621

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contindan o temario

Fisica/610311101
Matematicas/610311102
Enlace Quimico e Estrutura da Materia/610311104

Observacions

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,
salvo casos excepcionais baixo arevision do 6rgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracién

de guias
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