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OBJETIVO(S):
GENERALES

Que al final del curso el alumno sea capaz de:

e Interpretar las propiedades macroscépicas de los sistemas en términos de sus parametros
moleculares.

e Establecer modelos microscopicos sencillos para estimar algunas propiedades termodinamicas, el
equilibrio quimico de gases ideales y la cinética de reaccion.

ESPECIFICOS

Que al final del curso el alumno sea capaz de:

e Utilizar al colectivo candnico como un modelo de un sistema cerrado.

¢ Identificar la distribucién de equilibrio de Maxwell-Boltzmann.

e Comprender la importancia que tiene la funcién de particion canodnica Q y su relacion con promedios
estadisticos de propiedades termodinamicas.

e Obtener las contribuciones de Q para cada grado de libertad molecular en gases ideales.

e Determinar algunas propiedades termodindmicas, como la energia interna, la entalpia, la entropia, la
energia libre, etc.

e Aplicar el concepto del potencial quimico para obtener la constante de equilibrio de un sistema
reactivo de gases ideales.

e Reconocer las aproximaciones presentes en la teoria del estado de transicién y aplicarlo para
estimar la velocidad de reaccidn de procesos elementales de gases ideales.

e Usar parametros moleculares obtenidos con un programa de calculos de estructura electrénica,
reportados en la literatura, etc., para determinar Q en gases ideales.

e Describir el efecto que las fuerzas intermoleculares tienen sobre las propiedades termodinamicas de
fluidos.
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CONTENIDO SINTETICO:

1. Ladistribucion de Boltzman y el colectivo canonico.

2. Lafuncion de particion para un gas ideal de moléculas poliatémicas.

3. Probabilidad y promedios estadisticos.

Célculo de las propiedades termodindmicas usando la funcién de particion.

El potencial quimico y el equilibrio quimico.

o g &

Estimacion de la constante de velocidad con la teoria del estado de transicion.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE:

¢ Clase de teoria en forma de conferencia magistral.

e Clase en forma de taller, individual o por equipo de alumnos.

¢ Al menos un seminario impartido por los alumnos (individual o por equipo) al final del trimestre.

Se recomienda que sean dos sesiones de 2 h por semana.
Se entendera por taller una sesion en la que los alumnos resuelvan ejercicios dirigidos por el profesor,

ésta se desarrollara en un laboratorio de computo.

MODALIDADES DE EVALUACION:

Evaluacién Global:

¢ Evaluaciones periddicas (al menos tres procurando que sean de caracter acumulativo o integrador).
¢ Desempefio en el taller.

e Evaluacion del informe escrito y de la presentacion oral.

e Tareas periédicas (al menos tres).
La ponderacion de todas estas evaluaciones quedara a juicio del profesor.

Evaluacién de Recuperacion:
e El curso podra acreditarse mediante una evaluacién de recuperacion y podra ser global o
complementaria a juicio del profesor.
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BIBLIOGRAFIA NECESARIA O RECOMENDABLE:
Libro de texto:

1. Atkins, P.y De Paula, J., Quimica Fisica, 8 Edicion, Editorial Médica Panamericana, Buenos Aires,
2008, Caps. 16, 17, 18, 24.

Libros de Consulta:

1. Laidler, K. J., Meiser, J.H, Sanctuary, B. C., Physical Chemistry, Houghton Mifflin, Boston, 2003,

cap. 15.

2. Levine, I. N, Physical Chemistry, McGraw-Hill, New York, 1995, caps. 22, 23.

3. Ott, J.B., Boerio-Goates, J., Chemical thermodynamics: principles and applications, Elsevier, San
Diego, 2000, cap. 10.

Libros para las Sesiones de taller:

1. Allen, M.P., Tildesley, D.J., Computer Simulations of Liquids, Oxford University Press, 2002.

2. Foresman. J.B., Frisch. A., Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods, 2" Ed.
Gaussian, 1996.

3. Manual de problemas y experimentos computacionales para el curso Fisicoquimica V. en
preparacion




