Assignatura: CINETICA QUIMICA | DINAMICA MOLECULAR

Professors teoria: Josep Maria Luis (tel. 8362, email: josepm.luis@udg.es)

http://stark.udg.es/~josepm/docencia/

Professors problemes: Miquel Sola (email: miquel.sola@udg.es).

Lluis Blancafort (email: lluisb@igc.udg.es).

Objectius:

Repassar els conceptes de la cinética formal i aprendre els diferents
metodes matematics que existeixen per resoldre les equacions cinetiques.
Introduir el concepte fonamental de superficie de potencial basic per poder
entendre els diferents métodes existents per fer prediccions de constants de
velocitat. Coneixer els avantatges i inconvenients de la Teoria de col-lisions
classica, la teoria del estat de transicio i la Dinamica Molecular en la
determinacié teodrica de constants de velocitat. Analitzar els meétodes
experimentals que s'utilitzen per estudiar les interaccions existents entre les

molécules.

Métodes docents:

Teoria: de dilluns a dimecres, de 10h a 11h

Problemes: dijous, de 10h a 11h

Com a complement de les classes habituals de teoria i problemes, hi haura un
sistema de tutories personalitzades on 'alumne podra resoldre els seus dubtes
de manera individual. També es donara material complementari per millorar la

compressio del contingut de I'assignatura.



Avaluacio:

L'avaluacio es realitza mitjangant una prova escrita que contindra tant
preguntes de teoria (75%) com problemes (25%). Opcionalment, es podra
gaudir d’'un sistema d’avaluacié continuada on regularment s’avaluara la
progressié de I'alumne. També hi ha la possibilitat de fer un treball voluntari
durant el curs basats en els programes KINTECUS. ElI KINTECUS permet
simular la cinéetica de qualsevol reaccié quimica o procés d’equilibri. L’avaluacié
continuada tindra les activitats seguents: Treball KINTECUS (10%), 3 Examens
parcials (3x15%), Examen final (65%).

Observacions i Recomenacions:

Recomano i encoratjo a tots els alumnes a participar activament en totes
les activitats docents. Els coneixement i competéncies que s’han d’adquirir per
assolir els minims requerits en aquesta assignatura, sén molt més facils
d’assimilar si es treballa I'assignatura des del primer dia. També recomano
utilitzar des del primer dia les hores de tutories amb el professor de teoria i els
professors de problemes per resoldre qualsevol dubte o comentari sobre el
desenvolupament de I'assignatura, incloent aspectes no académics. També
aconsello que els alumnes participin activament a les classes de teoria i
problema, tant preguntat sobre qualsevol concepte que no s’hagin explicat de
manera prou clara, o be realitzant comentaris per millorar el desenvolupant de
'assignatura. Un punt d’especial importancia és el procés d’avaluacié
continuada. Les dades estadistiques dels anys anteriors mostren que les
activitats d’avaluacié continuada sén una eina clau per obtenir una bona
qualificacié de I'assignatura.

La major part del contingut de teoria de I'assignatura es pot trobar a web

a l'adrecga http:/ligc.udg.es/~josepm/docencia/cqdm/. Aquest material també




estara penjat en la pagina de l'assignatura en la ‘Meva UdG’. Es recomana

portar a classe impreses les transparencies de teoria per poder seguir la classe

amb més facilitat, evitant la necessitat de transcriure el material mostrat amb el

cand. Altres adreces on hi ha material molt relacionat amb el programa de

I'assignatura son: Dinamica molecular de les reaccions quimiques del professor

Miquel Sola (http://igc.udg.es/~miquel/docent/llico56.html) i les planes WEB

Prof. E. Besalu (http://igc.udg.es/~emili/docent)

Continguts:

1.

Reaccions complexes I. Revisid6 de conceptes fonamentals en Cinética
Quimica. La llei d'Arrhenius. Reaccions reversibles. Reaccions
consecutives. Periode d'induccié. Reaccions paral-leles. Aproximacié de
I'estat estacionari. Aproximacié de l'equilibri. Etapa determinant de la
velocitat. Métode del pseudoprimer ordre. Reaccions en cadena.
Reacciones complexes Il. Solucions analitiques exactes de reaccions
complexes. Métode de transformades de Laplace. Métode de
determinants. Métodes numérics. Métode estocastic. Algorismes.

Teoria de col-lisions classica. Distribucié de velocitats de Maxwell-
Boltzmann. Seccid eficag¢ de col-lisié. Relacié amb la constant de velocitat.
Model de col-lisions d'esferes rigides. Requeriments esterics.

Superficies d'energia potencial. Aproximacié de Born-Oppenheimer.
Superficies adiabatiques i diabatiques. Superficies d'energia potencial
analitiques. Hipersuperficies d'energia potencial. Superficies de
dimensionalitat reduida. Punts estacionaris de la hipersuperficie de
potencial. Cami de reaccié. Minims, estats de transicid i punts cadira

d'ordre més de gran d'u. Teorema de Murrell-Laidler. Vector de transicio.



Coordenades cartesianes ponderades. Cami de reaccié intrinsec.
Localitzacié de punts estacionaris.

Teoria de l'estat de transicié. Superficies de divisidé a la hipersuperficie
de potencial. Postulats de la teoria de l'estat de transicio. Derivacio de la
constant de velocitat basada en el postulat del quasi-equilibri. Derivacio
dinamica de la teoria de I'estat de transicid. Correccions quantiques: efecte
tunel. Formulacié termodinamica de la teoria de l'estat de transicio.
Comparacio amb la teoria de col-lisions. Efecte cinétic d'isdtop primari i
secundari. Efecte de la forga ionica. Teoria variacional de l'estat de
transicio.

Dinamica de col-lisions entre dues particules. Seccio reactiva eficac
diferencial i total. Parametre d'impacte. Funcié opacitat. Relacié amb la
seccio eficag reactiva. Model de collisions d'esferes rigides reactives.
Energia llindar. Factor estéric. Dispersio rainbow.

Dinamica molecular de les reaccions quimiques. Simulaci® numerica
de reaccions quimiques. Metode de les trajectories classiques. Seleccio de
les condicions inicials. Integracié de les equacions de moviment. Aplicacio
a sistemes A + BC. Analisi de les trajectories. Col.lisions reactives i no
reactives. Duracido de la col-lisi6. Complexos de vida llarga. Distribucié
angular i energética dels productes. Superficies atractives i repulsives.
Meétodes experimentals. Femtoquimica. Feixos moleculars. Quimiluminis-
céncia. Lasers.

Reaccions en solucié i catalisi. Propietats generals de les reaccions en
soluci6. Difusié. Reaccions lentes. Métodes de relaxacié per a reaccions
rapides. Catalisi i equilibri. Catalisi homogénia. Autocatalisi i reaccions
oscil-lants. Catalisi enzimatica. Catalisi heterogénia i reaccions gas-

superficie.



10. Reaccions unimoleculars. Formacié de molécules energitzades. Teoria

Lindemann-Hinshelwood. Teories RRK i RRKM. Transferéncia d'energia
intramolecular. Descripcio mecanico-classica dels moviments

intramoleculars i de la descomposicié unimolecular.
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