	GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA 

DESCRIPTION OF INDIVIDUAL COURSE UNIT



	Nombre de la asignatura/módulo/unidad y código

Course title and code
	Cinética Química y Mecanismos de Reacción

	Nivel (Grado/Postgrado)

Level of course  (Undergraduate/ Postgraduate)
	Grado

	Plan de estudios en que se integra 

Programme in which is integrated 
	Licenciatura en Química

	Tipo (Troncal/Obligatoria/Optativa)

Type of course (Compulsory/Elective)
	Optativa

	Año en que se programa

year of study
	Segundo ciclo

	Calendario (Semestre)

Calendar (Semester)
	1cuatrimestre (27/09/10 a 28/01/11) 

Exámenes: 8/02/2011 ; 12/09/2011

	Créditos teóricos y prácticos

Credits (theory and practics)
	5+1

	Créditos expresados como volumen total de trabajo del estudiante (ECTS)

Number of credits expressed as student workload  (ECTS)
	6*

*1 ECTS= 25-30 horas de trabajo.

ver más abajo actividades y horas de trabajo estimadas

	Descriptores

Descriptors
	Estudio cinético de sistemas complejos, mecanismo de reacción. Modelos teóricos, dinámica de la reacción. Factores que afectan a la reactividad, correlación estructura-actividad. Cinética de sistemas multicomponentes.
La cinética química se dedica al estudio de la transformación química de la materia desde el punto de vista molecular, más concretamente:

- El estudio de la velocidad de cambio hacia el equilibrio en cualquier etapa del proceso químico.

- La descripción de los factores necesarios para el control de la velocidad de reacción.

- Determinar la naturaleza, intensidad y extensión de los cambios energéticos que acompañan a cualquiera de las etapas por las que transcurre la reacción.

- La interpretación del comportamiento macroscópico del sistema en función de las características microscópicas del mismo, expresadas éstas en términos atómico-moleculares.


	Objetivos (expresados como resultados de aprendizaje y competencias)

Objectives of the course (expressed in terms of learning outcomes and competences)
	1) El alumno sabrá/ comprenderá aspectos teórico-prácticos:

Capacidad para demostrar comprensión y conocimiento de los hechos, conceptos, principios y teorías esenciales relacionadas con los contenidos de la asignatura.

Capacidad para interpretar datos derivados de las observaciones y medidas de laboratorio en términos de su importancia y para relacionarlos con teorías apropiadas.
2) Contribución al desarrollo de habilidades y destrezas genéricas:

Capacidad para aplicar tales conocimientos a la comprensión y la solución de problemas cualitativos y cuantitativos del entorno cotidiano.

Potenciar su sentido crítico y su capacidad de aplicación de la metodología científica al plano cotidiano.

Habilidades en la evaluación, interpretación y síntesis de información.

	Prerrequisitos y recomendaciones

Prerequisites and advises 
	Ninguno 



	Contenidos/descriptores/palabras clave

Course contents/descriptors/key words
	Estudio cinético de sistemas complejos, mecanismo de reacción. Modelos teóricos, dinámica de la reacción. Factores que afectan a la reactividad, correlación estructura-actividad. Cinética de sistemas multicomponentes.


	Bibliografía recomendada

Recommended reading
	· Laidler “Cinética de reacciones”. Vol. 1 y 2. Editorial Alhambra.

· Laidler “Chemical Kinetics”. 3ª edición. Editorial Harper Collins.

· González Ureña “Cinética Química”. Editorial Síntesis.

· Senent Pérez “Cinética Química”. Editorial UNED.

· Moore, Pearson “Kinetics and Mechanism”. Editorial John Wiley and Sons.

· Levine “Fisicoquímica”. Editorial McGraw Hill.

· Steinfeld, Francisco, Hase “Chemical Kinetics and Dynamics”. Editorial Prentice Hall.

· Logan “Fundamentos de Cinética Química” Editorial Pearson Educación. 

· Wilkinson “Chemical Kinetics and Reaction Mechanisms” Editorial van Nostrand Reinhold.

· Levine, Bernstein “Molecular reaction dynamics and chemical reactivity” Editorial Oxford University Press

· Wallas “Cinética de las reacciones químicas” Editorial Aguilar.
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	Métodos docentes

Teaching methods

	Se empleará el método expositivo motivando la relación dialéctica profesor-alumno y se intentará  incentivar la reflexión respecto a los puntos más importantes. 

El material didáctico utilizado será la pizarra con apoyo de medios audiovisuales y computacionales cuando sea requerido.

	Actividades y horas de trabajo estimadas 

Activities and estimated  workload (hours)
	Actividad

Lecciones:

Prácticas laboratorio: 

Exámenes (incluyendo preparación):

Otras actividades académicas dirigidas:

Grupos reducidos de tutoría:
Total:

*basado en las encuestas 2004/05               
	h.clase

35
10
--

--

--
--


	h. estudio*

52,5
7,5
--

--

--
--


	Total

87,5
17,5
26,8
9
1
141,8

	Tipo de evaluación  y criterios de calificación

Assessment methods
	La evaluación se realizará mediante sendos exámenes parciales al final de cada bimestre aproximadamente. El examen será escrito e incluirá tanto conceptos teóricos como problemas. Los alumnos que no superen la asignatura en estas convocatorias tendrán oportunidad de examinarse nuevamente de cada bimestre en el examen final de febrero y otra nueva oportunidad en el examen de septiembre. Complementariamente, se realizarán trabajos monográficos por parte de los alumnos sobre determinados aspectos de la asignatura. En estos trabajos se intentará fomentar el uso de herramientas informáticas y de búsqueda bibliográfica y versarán tanto sobre materias teóricas y de aplicación, como sobre el desarrollo de nuevas prácticas de laboratorio y/o de carácter computacional.



	Idioma usado en clase y exámenes

Language of instruction
	Español



	Enlaces a más información

Links to more information
	Planificación de actividades

Esquemas de clase

Guiones de prácticas



	Nombre del profesor(es) y dirección de contacto para tutorías

Name of lecturer(s) and address for tutoring
	Profesores:

Profesor:  José Cristóbal Martínez Herrerías
Correo electrónico: jcmh@ugr.es   
Oficina: Departamento de Química Física, Bloque IV, Facultad de Ciencias, Campus de Fuente Nueva, Granada




PROGRAMA COMPLETO DE LA ASIGNATURA
• PROGRAMA DE TEORIA

1. CINETICA FORMAL DE LA REACCION QUIMICA (I).

Introducción; perspectivas sobre el desarrollo histórico de la cinética química. Conceptos y definiciones: velocidad de reacción y ecuación cinética. Integración de las ecuaciones cinéticas elementales. Métodos para determinar el orden de reacción y las constantes cinéticas.

2. DETERMINACION DE MECANISMOS DE REACCION.

Mecanismo y estequiometría de la reacción. Aproximaciones y reglas generales. Validación de mecanismos de reacción. Principio de reversibilidad microscópica.

3. METODOS EXPERIMENTALES EN CINETICA QUIMICA.

Clasificación. Métodos para reacciones lentas. Métodos para reacciones rápidas.

4. TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION (I).

Influencia de la temperatura sobre la constante cinética. Concepto de energía de activación. Teoría de colisiones de las reacciones bimoleculares gaseosas.

5. TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION (II). DINAMICA MOLECULAR DE LAS REACCIONES

Superficies de energía potencial y coordenada de reacción. Introducción a la dinámica molecular de la reacción. Haces moleculares. Quimiluminiscencia infraroja. Técnicas con láser.

6. TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION (III).

Teoría del estado de transición. Formulación termodinámica de la teoría del estado de transición.

7. TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION (IV).

Comparación de la teoría de colisiones y del estado de transición. Dinámica de las reacciones monomoleculares. Reacciones trimoleculares.

8. REACCIONES COMPLEJAS CON INTERVENCION DE ATOMOS Y RADICALES LIBRES.

Detección y valoración de átomos y radicales libres en los sistemas reaccionantes. Tratamiento del estado estacionario. Algunas reacciones inorgánicas de interés. Descomposiciones orgánicas. Reacciones en cadena estacionaria y no estacionaria. Límites de explosión. Reacciones de polimerización.

9. REACCIONES EN DISOLUCION.

Efecto del disolvente. Cinética de reacción entre moléculas neutras: el efecto jaula. Cinética de las reacciones iónicas: efecto del disolvente y de la fuerza iónica. Reacciones que incluyen dipolos. Influencia de la presión sobre la velocidad de reacciones en disolución. Reacciones controladas por difusión.

10. EFECTOS ESTRUCTURALES SOBRE LA REACTIVIDAD QUIMICA.

Influencia de los sustituyentes sobre la energía de activación. Correlaciones lineales de base experimental. Correlación estructura-actividad: ecuaciones de Hammett y Taft. Efecto de compensación.

11. CATALISIS.

Fundamentos generales de los procesos catalíticos. Catálisis homogénea. Catálisis ácido-base y mecanismos. Catálisis enzimática. Procesos catalíticos heterogéneos.
• PROGRAMA DE PRÁCTICAS
P1. Uso de métodos computacionales para la integración numérica de ecuaciones diferenciales
       en mecanismos de reacción
P2. Estudio cinético de formación del complejo FeCNS2+ por el método de flujo detenido
P3. Cinéticas de plegamiento e interacción con ligandos de macromoléculas biológicas.
• SEMINARIOS PROPUESTOS

S1. Construcción de Superficies de Energía Potencial en el estudio del plegamiento de macromoléculas biológicas

S2. Aplicación de la Teoría del Estado de Transición para el estudio energético del estado de transición correspondiente a la reacción de plegamiento de biopolímeros

S3. Discusión de ejemplos prácticos de aplicación de la Cinética Química

S4. Exposición y discusión de trabajos monográficos

