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Descripciéon  (*)La materia pretende sentar las bases de la Dindmica de la Reaccién Quimica.
general Ahora se introduce la teoria de colisiones y se presentan las teorias del estado de

transicién y la teoria RRKM de las reacciones unimoleculares. Se describen

también aspectos como los métodos experimentales en Cinética y Dindmica de la Reaccién Quimica. Se
aplican todos estos fundamentos a reacciones organicas e inorganicas de interés astrofisico y atomosférico,
asi como a otras de interés biolégico, poniéndose especial énfasis en el analisis de los procesos elementales
fotoquimicos.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al *)Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tedrica

A2 *)Adquirir formacién en los métodos de modelizacién

A3 *)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas quimicos en general

A4 *)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas bioquimicos

A5 *)Aplicar los métodos tedricos al estudio de la reactividad y la catdlisis

A6 *)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Quimica Atmosférica y a la Astroquimica
A7 *)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Nanociencia

Bl *)Mejorar la comunicacién oral y escrita en Inglés u otros idiomas europeos
B2 *)Adquirir habilidades generales en el campo de la informética

B3 *)Ser capaz de utilizar el sistema operativo Unix/Linux

B4 *)Ser capaz de utilizar grandes programas de cdlculo de diferentes tipos
B5 *)Conocer y ser capaz de utilizar programas de graficos

B6 *)Ser capaz de utilizar estaciones de célculo y superordenadores

B7 *)Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

(*)
(*)
(*)
(*)
(*)
(*)
(*)
A8 (*)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién al disefio de materiales
(*)
(*)
(*)
(*)
(*)
(*)
(*)

Competencias de materia

Resultados previstos en la materia Tipologia Resultados de
Formacién y
Aprendizaje

Presentar los métodos experimentales de la Cinética y de la Dindmica Quimica. saber Al
A2
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Presentar la Teoria de Colisiones y emplearla para obtener expresiones aproximadas de saber

los coeficientes cinéticos en reacciones bimoleculares

Presentar y desarrollar la teoria del complejo activado y aplicarla para justificar efectos saber

isotdpicos.

Presentar la teorfa RRKM para las reacciones unimoleculares

saber

Discutir el fenémeno de la catdlisis y sus tipos

saber

Presentar los aspectos basicos de la Fotoquimica Molecular incluyendo los procesos de

transferencia de energia.

saber

Analizar algunos tipos bdsicos de reacciones: ion-molécula, transferencia de carga,

reacciones entre radicales, etc.

saber hacer

Discutir los principios de la integracion de sistemas complejos de ecuaciones cinéticas

saber hacer

Aplicar los conocimientos a reacciones de interés en sintesis organica

saber
saber hacer

Aplicar los conocimeintos a reacciones de interés bioldgico

saber
saber hacer

Aplicar los conocimientos a reacciones de interés atmosférico y astrofisico

saber
saber hacer

Contenidos

Tema

(*)- Aspectos basicos de la Dindmica de la (*)
Reaccién Quimica.

- Superficies de energia potencial: aspectos
bésicos.

- Superficies de energia potencial: aspectos
avanzados

- Dindmica de la Reaccién Quimica: Aspectos
Experimentales

- Dindmica de la Reaccién Quimica: Teorias
Dindmicas y Estadisticas

- Procesos elementales en Fotoquimica

- Reacciones en fases condensadas

- Aplicaciones a reacciones de interés astrofisico
y atmosférico

- Aplicaciones a reacciones de interés bioquimico.

*) *)
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(*)- Superficies de energia potencial: aspectos  (*)
bésicos.

(*)- Dindmica de la Reaccién Quimica: Aspectos  (*)
Experimentales

(*)- Procesos elementales en Fotoquimica (*)
(*)- Reacciones en fases condensadas (*)
(*)- Aplicaciones a reacciones de interés (*)
astrofisico y atmosférico

(*)- Aplicaciones a reacciones de interés (*)
biogquimico.

Planificacion

Horas en clase Horas fuera de clase  Horas totales
Sesion magistral 6 0 6
Trabajos tutelados 17 0 17
Seminarios 8 30 38
Pruebas de tipo test 4 0 4

*Los datos que aparecen en la tabla de planificacién son de caracter orientativo, considerando la heterogeneidad de

alumnado

Metodologias

Descripcion

Sesion magistral Sesiones Expositivas en que se presentara y discutird el material previamente suministrado a los
alumnos
Trabajos tutelados (*)Se proponen trabajos tutelados de tipo tedrico-practico para desarrollar un aspecto expuesto en

una sesidn magistral. Puede implicar el uso de software adecuado. Los grupos de investigacién que
sustentan el Master proporcionan los medios y el espacio fisico para el desarrollo de los trabajos.

Seminarios Se analizaran los resultados de los ejercicios y andlisis propuestos en las sesiones expositivas.

Atencion personalizada

Metodologias Descripcion
Seminarios En forma de tutorias.<br>
Trabajos tutelados En forma de tutorias.<br>
Evaluacion

Descripcion Calificacion
Trabajos tutelados (*)Se puntuan los informes presentados 50
Seminarios (*)Se valorardn las respuestas proporcionadas en los seminarios 20
Pruebas de tipo test Sencillas preguntas de tipo test 30

Otros comentarios sobre la Evaluacion

Fuentes de informacion

Recomendaciones

Asignaturas que contintan el temario

Dindmica Quimica y Molecular y Modelizacién por ordenador/V11M030V01102

Asignaturas que se recomienda cursar simultaneamente

Dindmica/V11M030V01208
Estados de Agregacién/V11M030V01205
Estructura Electrénica/V11M030V01203
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