




MATERIA: Cin®tica Qu²mica
TITULACIčN: Grao en Enxe¶ar²a de Procesos Qu²micos Industriais
PROGRAMA XERAL DO CURSO
Localizaci·n da presente unidade did§ctica

Unidade I. Cin®tica formal
Conceptos b§sicos:
velocidade de reacci·n, ecuaci·n de velocidade,
constante de velocidade, orde de reacci·n.

Determinaci·n da ecuaci·n de velocidade:
m®todo diferencial das velocidades iniciais,
m®todo de integraci·n, m®todo dos per²odos de semirreacci·n
e m®todo de illamento.

Leis de velocidade integradas.
M®todos experimentais de estudo da cin®tica qu²mica.
Dependencia da velocidade de reacci·n coa temperatura:
enerx²a de activaci·n.

Unidade II. Cin®tica de reacci·ns complexas e mecanismos de reacci·n
Mecanismo de reacci·n. Etapas elementais.
Cin®tica de reacci·ns complexas:
reacci·ns reversibles, paralelas e consecutivas.

Determinaci·n de mecanismos de reacci·n:
aproximaci·ns de estado estacionario e da etapa limitante.

Influencia da temperatura sobre a velocidade
de reacci·ns complexas.

Unidade III. Cin®tica de reacci·ns en fluxo
Tipos de reactores. Cin®tica de reacci·ns en fase gas
con volume constante e con volume variable.

Coeficiente de expansi·n.

Unidade IV. Cin®tica de reacci·ns en cadea
Mecanismo das reacci·ns en cadea. Explosi·ns.
Cin®tica de reacci·ns de polimerizaci·n:
polimerizaci·n en etapas e polimerizaci·n en cadea.

Reacci·ns fotoqu²micas

Unidade V. Teor²as da velocidade de reacci·n
Teor²a de colisi·ns.
Teor²a do estado de transici·n.

Unidade VI. Cat§lise
VI.1 Cat§lise homox®nea:
Cat§lise: definici·n e tipos. Mecanismo xeral de cat§lise.
Cat§lise homox®nea en disoluci·n e en fase gasosa.
Cat§lise acedo-base espec²fica e xeral. Autocat§lise.
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PRESENTACIčN

A materiaCin®tica Qu²micado Grao en Enxe¶ar²a de Procesos Qu²micos
Industriais imp§rtese no segundo cuadrimestre do segundo curso da titulaci·n,
polo que os alumnos xa disp·n de co¶ecementos b§sicos de Qu²mica, F²sica
e Matem§ticas que son de gran utilidade para cursar esta materia. Esta
materia aborda os sistemas en cambio debido a reacci·ns qu²micas, polo que
® complementaria da materiaTermodin§mica Aplicadaimpartida no primeiro
cuadrimestre do mesmo curso, que estuda o comportamento fisicoqu²mico
dos sistemas en equilibrio.

A materia enc§drase no m·dulo 4 do plan de estudos da titulaci·n,
denominado Materias espec²ficas de Enxe¶ar²a de Procesos Qu²micos Indus-
triais, e relaci·nase con varias materias obrigatorias do m·dulo 3 (Tecnolox²a
espec²fica - Qu²mica Industrial) e en especial conEnxe¶ar²a da Reacci·n
Qu²mica, na que se aplican os conceptos de Cin®tica Qu²mica §s reacci·ns a
nivel industrial.

Unha vez estudada a cin®tica de reacci·ns simples, esta unidade
did§ctica ded²case §s reacci·ns complexas, que est§n compostas por varias
etapas simples cuxo conxunto ® o mecanismo de reacci·n. Xa que logo,
con esta segunda unidade did§ctica compl®tase a visi·n xeral da cin®tica das
reacci·ns qu²micas e o seu estudo experimental. As unidades did§cticas que
se imparten despois abordan aspectos m§is espec²ficos como a cin®tica de
certos tipos de reacci·ns qu²micas de interese industrial ou a cat§lise.

Esta unidade did§ctica desenvolverase en 7 sesi·ns presenciais de
50 minutos cada unha. Delas, 5 sesi·ns dedicaranse a clases te·rico-
pr§cticas nas que se discuten os contidos e res·lvense exercicios e problemas
relacionados, e as 2 sesi·ns restantes utilizaranse para a realizaci·n da
actividade complementaria proposta. O alumno deber§ dedicar unhas 17
horas adicionais de traballo persoal, fundamentalmente para a realizaci·n de
exercicios e problemas e a pr§ctica dos m®todos de resoluci·n de ecuaci·ns
diferenciais dados na actividade complementaria.

OS OBXECTIVOS

Tras cursar esta materia o alumno deber§:
ð co¶ecer e comprender os conceptos, m®todos e teor²as m§is impor-

tantes da Cin®tica Qu²mica e ser capaz de aplicalos § resoluci·n de
problemas cin®ticos relacionados coa Enxe¶ar²a Qu²mica;

ð ser capaz de dese¶ar e desenvolver o estudo cin®tico dunha reacci·n
qu²mica no laboratorio e presentalo oralmente e por escrito a un p¼blico
informado;

ð alcanzar unha formaci·n b§sica en Cin®tica Qu²mica que permita a com-
prensi·n de materias relacionadas en cursos superiores da titulaci·n.
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Os obxectivos espec²ficos desta unidade did§ctica son:
ð co¶ecer e saber aplicar os conceptos fundamentais da Cin®tica Qu²mica

a reacci·ns complexas;
ð ser capaz de obter as ecuaci·ns cin®ticas integrais de sistemas comple-

xos a partir das ecuaci·ns diferenciais utilizandoMatlab;
ð ser capaz de resolver problemas cin®ticos de sistemas complexos con

datos experimentais, utilizando as ecuaci·ns integradas (xa co¶ecidas
ou obtidas conMatlab) e m®todos de an§lise lineal e non lineal;

ð ser capaz de obter a ecuaci·n de velocidade dun sistema complexo a
partir do mecanismo de reacci·n do mesmo.

OS PRINCIPIOS METODOLčXICOS

Para esta unidade did§ctica recom®ndase aplicar un m®todo did§ctico de
tipo demostrativo, xa que os conceptos te·ricos que se imparten requiren
a realizaci·n de moitos exercicios pr§cticos. O alumno ten que aprender
unha metodolox²a a seguir para abordar as reacci·ns complexas obxecto de
estudo e practicar a devandita metodolox²a para diversos tipos de sistemas.
Os contidos requiren un nivel elevado de dominio das Matem§ticas no que
respecta §s ecuaci·ns diferenciais, polo que ® conveniente desenvolver a
unidade did§ctica xunto co alumno incidindo nos aspectos matem§ticos que
poidan resultar dubidosos.

Nesta unidade proponse a realizaci·n dunha actividade complementaria
que ten como obxectivo que o alumno aprenda a resolver ecuaci·ns diferen-
ciais complexas utilizando un software matem§tico adecuado como ®Matlab.
Con esta actividade pret®ndese dar prioridade a que o alumno saibafacer
e domine as ferramentas inform§ticas dispo¶ibles na actualidade. A trav®s
do aula virtual facilitarase ao alumno o material a usar no aula e o bolet²n
de problemas correspondente, as² como referencias bibliogr§ficas espec²ficas
para esta unidade. A unidade dividirase en partes e utilizaranse cuestionarios
e exercicios pr§cticos para avaliar a consecuci·n dos obxectivos por parte do
alumno.

OS CONTIDOS

Os contidos desta unidade dividiranse en varias partes de diferente duraci·n
nas que se incluir§ teor²a e pr§ctica. Ademais, proponse a realizaci·n dunha
actividade complementaria para que o alumno desenvolva competencias na
resoluci·n de ecuaci·ns diferenciais, que tam®n son de gran utilidade noutras
materias da titulaci·n e para o futuro profesional do alumno.
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1. Mecanismos de reacci·n (1/2 sesi·n)

Antes de iniciar o estudo das reacci·ns complexas, ® necesario introducir
conceptos fundamentais como o de reacci·n elemental e o de mecanismo de
reacci·n. Despois est¼danse os dous tipos de reacci·ns elementais, unimo-
leculares ou bimoleculares, o que permite falar do concepto de molecularidad
dunha reacci·n e a s¼a diferenza coa orde de reacci·n.

2. Cin®tica de reacci·ns complexas (3 sesi·ns)

Est¼danse separadamente os tres tipos de reacci·ns complexas m§is ha-
bituais: reversibles, paralelas e consecutivas, a²nda que, como se ver§
posteriormente, a maior²a das reacci·ns qu²micas presentan mecanismos de
reacci·n que combinan varias destas reacci·ns.

Para cada tipo de reacci·n exponse as ecuaci·ns cin®ticas diferenciais e
obt®¶ense as ecuaci·ns cin®ticas integradas (nalg¼ns casos a obtenci·n das
ecuaci·ns integradas realizarase mediante o software matem§ticoMatlabna
actividade complementaria proposta, v®xase o anexo). Despois anal²zanse
as variaci·ns de concentraci·n de reactivos e produtos co tempo, discutindo
o comportamento caracter²stico de cada tipo de reacci·n e as diferenzas entre
unhas e outras. No caso das reacci·ns reversibles, estudaranse os m®todos
de relaxaci·n como t®cnicas usadas habitualmente para o estudo cin®tico
destas reacci·ns.

Para que o alumno acade unha aprendizaxe significativa destes con-
ceptos ® necesaria a realizaci·n de exercicios e problemas con datos experi-
mentais de reacci·ns dos tipos estudados. Durante as clases realizarase un
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problema para cada tipo de reacci·n e exporanse outros para que o alumno
os resolva como traballo persoal.
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3. Determinaci·n de mecanismos de reacci·n (1 sesi·n)

Unha vez determinada experimentalmente a ecuaci·n de velocidade dunha
reacci·n qu²mica, o estudo cin®tico concl¼e coa formulaci·n dun mecanismo
de reacci·n que sexa compatible coa devandita ecuaci·n de velocidade.
Xeralmente o mecanismo de reacci·n ® unha combinaci·n de varias reacci·ns
complexas dos tipos estudados anteriormente, polo que normalmente non ®
posible unha resoluci·n anal²tica das ecuaci·ns cin®ticas e hai que recorrer §
utilizaci·n de aproximaci·ns.

Est¼danse dous tipos de aproximaci·ns, a de estado estacionario e a
da etapa limitante, e anal²zanse as diferenzas entre elas utilizando exemplos.
Esta an§lise permite discutir en que casos ® mellor aplicar a aproximaci·n de
estado estacionario e cando a aproximaci·n da etapa limitante d§ mellores
resultados. Para unha aprendizaxe significativa destes conceptos ® funda-
mental a realizaci·n de exercicios nos que se analiza o mecanismo proposto
para unha reacci·n qu²mica e comp§rase a ecuaci·n de velocidade derivada
do devandito mecanismo coa obtida experimentalmente.
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