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Areesde coneixement (BOE): Enginyeria Quimica. Fisicoquimica.

Descriptors (BOE): Cinetica formal. Presentacio i desenvolupaments de models cinetics. Ajust
de modelscineticsa partir del'experimentacié. Aplicacions
cientifico/tecnologiques.

Responsable: Tomas Alcaraz

Prerequidgts:

Corequigits:

Objectius.  Assolir coneixements basics sobre |'estructura i tipologia de les equacions cinétiques
meés importants en funcié del tipus de mecanisme de les reaccions quimiques.
Coneixements de teécniques d'ajust de models cinetics a partir de resultats
experimentals.

Programa:

Tema 1: Introducci6 a la cinetica quimica. (1h)
Cinéticai Termodinanica. Molecularitet. Criteris per al'ducidacioé de mecanismes de reaccio.

Tema 2: Parametres que condicionen la velocitat de reaccio. (14h)
Lleis fonamentds de velocitat de reacci6. Congtant de velocitat. Integracié dequacions de
velocitat. Determinacio de l'ordre de reaccid i de la congtant de velocitat. Aplicacions. Reaccions
oposades. Reaccions consecutives. Reaccions competitives. Aplicacions. Métodes experimentals
per a la determinaci6 deguacions cinétiques. metodes diferencids. Métodes dintegracio.
Reaccions en fase gasosa. Aplicacions. Dependéncia de la veocitat de reaccidé amb la
temperatura.  Equaci6  dArrhenius. Energia dactivacié: concepte i determinacio. El  complex
activat. Aplicacions.

Tema 3: Teoriesde la velocitat de reaccio. (7h)
Teoria de les col lisons Teoria de les veocitats absolutes. Formulacié termodindmica de
l'equacié de veocitat. Entropia dActivacid. Aplicacions. Teoria de les reaccions
monomoleculars: teories de Lindemann, Hindshelvood i Sater. Aplicacions.

Tema 4: Reaccions en fase gasosa. (4h)
Processos amb intervencié dadoms i radicals lliures: Tipus de reaccions complexes. Processos en
cadena lined i en cadena ramificada. Aproximecio de I'Estat Estacionari. Reaccié hidrogenbrom.
Descomposicio térmica de l'acetaldehid. Polimeritzacié per addicio. Reaccions dautooxidacio en
fase gasosa. Reaccid hidrogentoxigen. Cinetica de reaccions en cadena ramificada. Aplicacions.

Tema 5: Reaccions en fase liquida. (5h)
Comparacio de les reaccions en fase gasosa i en fase liquida Teoria de I'EStat de Transicio per a
reaccions en fase liquida. Reaccions on intervenen ions. Influencia dd dissolvent. Influencia de la
forcaionica deladissolucié. Efecte de lapressio en laveocitat de reaccio. Aplicacions.

Tema 6: Reaccions catalitzades. (5h)
Cadis homogenia Mecanigmes | gplicacions. Cadis  &id-base. Mecanismes i agplicacions.
Catdid heterogénia. Mecanismesi aplicacions.

Tema 7: Reaccions fotoquimiques. (1,5h)
Lles de la fotoguimica. Processos a partir de molécules excitades. Reaccions fotolitiques:
exemples. Reaccions fotosengbilitzades. M étodes experimentals.

Practiques de L abor atori:




1. Edtudis cinétics de la reaccio entre l'io persulfat 1 I'io iodur: determinacio de la Congant Cinética.
(4h)

2. Edudis cingtics de la reaccid entre o persulfat i I'io iodur: determinacio de I'Energia d'Activacio.
(3,5N)

Activitats No Presencials:

1. Aplicacions de cdcul de parametres de I'equacid cinetica duna reaccié proposada a partir de dades
experimentas: constants de velocitet, energiesi entropies dactivacio. (5h)

2. Aplicacions al'gust de models cinetics a dades experimentals amb cdcul de paranetres. (7h)

3. Estudis per andis matemdtica de consstenciai mecanismes apartir de dades experimentals. (3h)
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