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Termoquimica y Cinética Computacional

Caracter del curso

Optativa Carrera de Quimico

Semestre en que se dicta

par

Numero de créditos

10

Carga horaria semanal

4 horas tedricas, 2 horas practicas por semana

(hs)
Aprobado curso Quimica General Il y uno de las si-
Previaturas guientes asignaturas : Mecanica Cuantica, Fisicoquimica Mole-
cular o Modelado Molecular
Cupo No

Estructura Responsable:

Departamento de Experimentacion y Teoria de la Estructura de la Materia y sus Aplicaciones (DETEMA),
Grupo de Quimica y Biologia Computacional (CCBG)

Docentes Responsables:

Oscar Ventura, Marc Segovia

Docentes Referentes:
Marc Segovia

Objetivos:

El objetivo de la asignatura es dar a los estudiantes una visién moderna de la forma en que las va-

riables termoquimicas de interés en ingenieria quimica, quimica atmosférica u otras areas, pueden

ser determinadas con exactitud razonable mediante métodos fisico-matematicos computacionales

que tienen en cuenta la estructura molecular de los compuestos quimicos . El curso consiste en

una introduccién general al tema, una introduccion basica a los principios de la Termodinamica

Estadistica y una descripcion de los métodos empiricos, semiempiricos y exactos que pueden em-

plearse para e | calculo de calores de formacién o reaccién, y otras magnitudes termoquimicas y

cinéticas.

Contenido:

1. Introduccion a la Termoquimica Computacional
2. Repaso de conceptos previos

Mec a nica Clasica,Lagrange y Hamilton . Repaso Probabilidad . Repaso Termodinamica

3. Termodinamica Estadistica

Mecanica Estadistica de Equilibrio (ensembles, funcion de particién) . Gas Ideal Clasico y

Cuéntico . Gases Reales y Liquidos . Hidrodinamica y coe f icientes de transporte
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4. Métodos Basados Sélo en la Estructura Molecular

Aditividad de Grupos de Benson; Aplicaciones: estimacion de entalpia s de disolucion,
estimacion de entalpias y entropias de cambio de fase . Modelo electrostatico-covalente;
Mecénica molecular

5. Métodos Basados en la Determinacion de la Estructura Electréonica
Meétodos semimpiricos para la evaluacion de calores de formacion . Métodos ab initio y
métodos de funcionales de la densidad . Correcciones de aditividad de enlace. Calibracion .
Reacciones isodésmicas. Cancelacion de errores . Modelado de energia libre de solvatacion y
de transferencia .

6. Aplicaciones

Disefio de procesos a nivel industrial en compafiias quimicas . Modelado cinético de
halocarbonados (quimica atmosférica) . Entalpias de formacién y reaccion .

7. Repaso de Conceptos de Cinética Quimica

Naturaleza de las reacciones quimicas. Velocidad de reaccion. Determinacion experimental.
Ecuaciones dinamicas. Equilibrio quimico. Coeficiente de velocidada de reaccion, orden y
molecularidad. Vida media. Orden de reaccion. Métodos experimentales en cinética quimica.
8. Efecto de la Temperatura en las Reacciones Quimicas

Derivacion de la ecuacion de Arrhenius. Determinacion experimental de la energia de
activacion y el factor de Arrrhenius. Superficies de energia potencial. Significado de la energia
de activacion.

9. Reacciones Complejas

Reacciones reversibles. Reacciones en paralelo. Reacciones consecutivas. Estado

estacionario. Reacciones en cadena.
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10. Teorias de la Velocidad de Reaccion

Equilibrio y velocidad de reaccion. Equilibrio desde el punto de vista de la termodinamica
estadistica. Uso de las funciones de particion. Complejo activado. Teoria de colisiones. Teoria
del estado de transicion. Reacciones unimoleculares. Mecanismos de Lindemann y

Hindelwood. RRK, Marcus y RRKM. Control termodinamico y cinético. Postulado de Hammond.
11. Cinética Quimica Computacional

Programas y estrategias para el calculo de velocidad de reaccion. Teoria variacional del estado

de transicion. Master equation. Prograa Polyrate. Programa Multiwell. Programa...
12. Aplicaciones

Quimica atmosférica. Combustion. Contaminacion.

Bibliografia:

. Computational Thermochemistry. Prediction and Estimation of Molecular

Thermodynamics K. K. Irikura & D. J. Frurip (Eds), Prediction and Estimation of Molecular
Thermodynamics,ACS , Symp. Series 677, ACS, Washington DC, 1998 .
. Statistical Mechanics, from first principles to macroscopic phenomena

J. Woods Halley, CUP, Cambridge, UK, 2007
Statistical Mechanics
K. Huang, John Wiley & Sons, Chichester, UK, 2007
. A modern course in Statitiscal Mechanics
L.E. Reichl, John Wiley & Sons, Chichester, UK, 1998
. Statistical Mechanics,a concise introduction to chemists
B. Widom, C UP , Cambridge, UK, 2002

Kinetics of chemical reactions: decoding complexity

Fecha MA-SGC-2-3 V.01

\j:. 65 CFQ, 19/12/24 Palglna 3 de 5

Expe. 101400-000041-22




UDZELATR

l O Termoquimica y Cinética Computacional
FACULTAD [)!‘-'.
QUIMICA

Constales, D., I'A blonskii, Grigoril Semenovich, Marin, Guy B (Wiley-VCH Verlag GmbH &
Co0,2019)

Theories of Molecular Reaction Dynamics: The Microscopic Foundation of
. Chemical Kinetics

Niels E. Henriksen, Flemming Y. Hansen, (Oxford Graduate Texts, 2008)

Multiwell Program Suite

J. R. Barker, T. L. Nguyen, J. F. Stanton, C. Aieta, M. Ceotto, F. Gabas, T. J. D. Kumar, C.
G. L.

Li, L. L. Lohr, A. Maranzana, N. F. Ortiz, J. M. Preses, J. M. Simmie, J. A. Sonk, and P. J.
Stimac

https:liclasp-research.engin.umich.edu/multiwell/?url=multiwell/

Polyrate 17-C: Computer Program for the Calculation of Chemical
Reaction Rates for Polyatomics

Jingjing Zheng, Junwei Lucas Bao, Rubén Meana-Pafieda, Shuxia Zhang, Benjamin J. Lyn-
ch,

José C. Corchado, Yao-Yuan Chuang, Patton L. Fast, Wei-Ping Hu, Yi-Ping Liu, Gillian C.

Lynch, Kiet A. Nguyen, Charles F. Jackels, Antonio Fernandez Ramos, Benjamin A.
Ellingson,

Vasilios S. Melissas, Jordi Villa, lvan Rossi, Elena. L. Coitifio, Jingzhi Pu, Titus V. Albu
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Modalidad del Curso:

(carga horaria minima)

Tedrico Practico Laboratorio Otros (*)
Asistencia Obligato- N/A N/A
ria
Modalidad Flexible N/A N/A

La asistencia no es obligatoria, en ninguna de las 2 modalidades.

(*) Especificar (talleres, seminarios, visitas, tareas de campo, pasantias supervisadas, etc.)

Régimen de ganancia:

Se realizan 2 instancias de evaluacién, un primer examen parcial de base 25
puntos y un trabajo especial al final del curso con un puntaje maximo de 35 pun-
tos. Sobre la base de los 60 puntos totales los criterios son :

a) si se supera el 50% (30 puntos) se exonera,

b) si se esta entre 30 y 50% (18-30 puntos) se aprueba el curso y se puede ren-

dir el examen,

c) con menos del 30% (18 puntos) se tiene un periodo de 1 afio para rendir el

examen, antes de un nuevo dictado.
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