
 

 

Pla docent de l'assignatura

 

 

 

Dades generals

 

Nom de l'assignatura: Superfícies i Catàlisis

Codi de l'assignatura: 572558

Curs acadèmic: 2015-2016

Coordinació: PABLO GAMALLO BELMONTE

Departament: Departament de Química Física

Crèdits: 3

Programa únic: S

 

 

Hores estimades de dedicació Hores totals 75

 

Activitats presencials 30

 -  Teoria  21

 -  Teoricopràctica  1

 -  Pràctiques d'ordinadors  8

Treball tutelat/dirigit 15

Aprenentatge autònom 30

 

 

Competències que es desenvolupen

 

Competències Generals (CG):
CG1 - Saber avaluar i seleccionar la teoria científica adequada i la metodologia precisa dels seus
camps d’estudi per formular judicis a partir d’informació incompleta o limitada incloent-hi, quan
calgui i sigui pertinent, una reflexió sobre la responsabilitat social o ètica lligada a la solució que
es proposi en cada cas.
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CG2 - Ser capaç de consultar la bibliografia científica, bases de dades i analitzar documents
cientificotècnics en anglès.

CG3 - Ser capaç d’elaborar informes, presentacions i publicacions científiques.

CG4 - Ser capaç de concebre i dissenyar un procés d’investigació.

CG5 - Ser capaç de predir i controlar l’evolució de situacions complexes mitjançant el
desenvolupament de noves i innovadores metodologies de treball adaptades a l’àmbit
científic/investigador, tecnològic o professional concret, en general multidisciplinari, en el qual es
desenvolupi la seva activitat.CG6 - Desenvolupar l’autonomia suficient per participar en projectes
d’investigació i col·laboracions científiques o tecnològiques dins el seu àmbit temàtic, en
contextos interdisciplinaris i, si s’escau, amb una alta component de transferència del
coneixement.

 

 

Competències Bàsiques (CB):
CB6 - Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en
el desenvolupament i/o aplicació d’idees, sovint en un context de recerca.

CB7 - Que els estudiants sàpiguen aplicar els coneixements adquirits i la seva capacitat de
resolució de problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o
multidisciplinaris) relatius al seu camp d’estudi.

CB9 - Que els estudiants sàpiguen comunicar les seves conclusions i els coneixements i raons
últimes que les sustenten a públics especialitzats i no especialitzats d’una manera clara i sense
ambigüitats.

CB10 - Que els estudiants posseeixin les habilitats d’aprenentatge que els permetin continuar
estudiant d’una manera que haurà de ser en gran manera autodirigida o autònoma.

 

 

Competències Transversals (CT):
CT1 - Ser autònom, dinàmic i organitzat, amb capacitat analítica i de síntesi, amb capacitat
d’anàlisi crítica i amb capacitat de prospectiva.

CT5 - Tenir la capacitat de prendre decisions i d’adaptació a situacions noves.

 

 

Competències Específiques (CE):
CE6 - Comprendre les diferents escales de temps i longitud en la Naturalesa i els formalismes
físico-matemàtics que s’apliquen en cadascuna d’elles.

CE7 - Comprendre les lleis físiques que regeixen el comportament de sòlids, fluids i dissolucions
en condicions d’equilibri.

CE9 - Comprendre les lleis físiques que regeixen el comportament de superfícies, interfícies,
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nanopartícules i col·loides en condicions d’equilibri.

CE10 - Comprendre les lleis físiques que regeixen el comportament de sistemes fora de
l’equilibri: processos de relaxació i fenòmens de transport.

CE11 - Comprendre les lleis físiques que regeixen el comportament de sistemes fora de
l’equilibri: reactivitat química, processos de reacció-difusió i canvis de fase en sistemes
fisicoquímics i bioquímics.

CE13 - Donat un material, fenomen físic o químic o sistema complex que es vulgui modelitzar,
ser capaç d’avaluar i seleccionar les escales de temps i longitud en les que aquest fenomen té
lloc.

CE14 - Donat un material, fenomen físic o químic o sistema complex que es vulgui modelitzar,
ser capaç d’avaluar i seleccionar quines són les millors tècniques de modelització o simulació per
descriure-ho en funció de la seva escala espai-temporal.

CE16 - Ser capaç d’utilitzar diferents paquets informàtics per estudiar l’estructura electrònica de
molècules i sòlids, així com les seves propietats de transport i reactivitat química.

 

 

 

 

 

Objectius d'aprenentatge

 

Referits a coneixements

Diferenciar els diferents tipus de catàlisi
Comprendre la reactivitat catalítica des d’un punt de vista molecular
Reconèixer les etapes fonamentals d’una reacció química
Conèixer els models estructurals d’una reacció química
Utilitzar les superfícies d’energia potencial per a la caracterització dels
cicles catalítics

 

 

 

Blocs temàtics

 

1. Concepte de catàlisi i tipus
2. Catàlisi Homogenènia
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2.1. Mecanismes de reaccions catalítiques

2.2. Modelització Molecular: efectes del dissolvent i entorn

2.3. Catàlisi Asimètrica

3. Processos en la superfície dels sòlids

3.1. Models de Superfície

3.2. Funció Treball

3.3. Adsorció desde un punt de vista molecular

3.4. Mobilitat i difusió

4. Catàlisi Heterogènia

4.1. Reactivitat de superfícies de sòlids

4.2. Dinàmica Molecular en superfícies

5. Casos Pràctics

 

 

Metodologia i activitats formatives

 

Les classes teòriques (20 h) es combinaran amb sessions pràctiques (10 h) on s’aplicarà la
dinàmica molecular a l’estudi de reaccions catalitzades.

A les classes teòriques s’exposen els continguts de l’assignatura de forma oral per part del
professor o professora sense la participació activa de l’alumnat.

El programari que s’utilitzarà a les sessions pràctiques serà LAMMPS de codi obert i gratuït.
D’aquestes 10 h de sessions pràctiques les primeres serviran per familiaritzar l’alumne amb
l’entorn LAMMPS. Posteriorment, es realitzaran un parell de pràctiques centrades en estudis de
catàlisi heterogènia de les quals s’haurà de presentar un informe escrit per cadascuna de les dos
pràctiques realitzades. Un cop l’alumne tingui assignat una reacció individual de la qual haurà de
presentar el treball científic, la resta de les sessions pràctiques es podran fer servir per
interactuar amb el professor per tal d’obtenir els inputs necessaris per tirar endavant el projecte.
Segons la quantitat d’alumnes matriculats, es podrà considerar la realització d’una o més
pràctiques en grup, per fomentar el treball en equip.

 

 

Avaluació acreditativa dels aprenentatges

 

L’avaluació de l’assignatura es basa en tres apartats:
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a) Informe escrit de les pràctiques realitzadas a classe que representa el 35 % de la qualificació
global.
b) Escriptura d’un treball científic a partir de les simulacions obtingures per a un determinat
procés catalític d’interès actual que representa el 55 % de la qualificació global.

c) Altres activitats i la valoració del rendiment global de l’alumne, que representen el 10 % de la
qualificació global. Aquestes activitats comencen a partir de la segona setmana del curs.

Per poder qualificar l’assignatura és obligatori fer les dues proves escrites corresponents als
apartats a i b.

Els alumnes que hagin estat qualificats amb una nota mínima de 3,5 poden ser reavaluats. La
reavaluació té el caràcter d’avaluació única, i consisteix en una prova de síntesi escrita que
inclou tot el programa de l’assignatura. La nota final  és la més favorable de les dues, la de
l’avaluació continuada o la de la reavaluació. L’estudiant que, havent superat l’assignatura,
vulgui millorar la nota a la reavaluació, ha de renunciar a la qualificació mitjançant un escrit
presentat al professor amb còpia a la Secretaria del centre.

Aquestes proves poden constar de diverses preguntes curtes, temes, preguntes amb exercicis
relacionats i problemes. La puntuació de cada qu! estió, pregunta o problema s’indica a
l’enunciat de l’examen.

 

Avaluació única

L’alumnat que ho sol·liciti serà avaluat amb una sola prova global que suposa el 100 % de la
qualificació total. Per renunciar a l’avaluació continuada, i demanar l’avaluació única cal que
l’estudiant presenti al professor la instància que hi ha a aquest efecte al web de la facultat,
abans de la primera prova d’avaluació continuada de l’assignatura.

Els alumnes que hagin estat qualificats amb una nota mínima de 3,5 poden ser reavaluats. La
reavaluació consisteix en una prova de síntesi escrita que inclou tot el programa de
l’assignatura. La reavaluació es fa en les dates que determini el Consell d’Estudis. La nota final
és la més favorable de les dues, la de l’avaluació única o la de la reavaluació.

L’estudiant que, havent superat l’assignatura, vulgui millorar la nota a la reavaluació, ha de
renunciar a la qualificació mitjançant un escrit presentat al professor amb còpia a la Secretaria
del centre.

Aquestes proves poden constar de diverses preguntes curtes, temes, preguntes amb exercicis
relacionats i problemes. La puntuació de cada qu! estió, pregunta o problema s’indica a
l’enunciat de l’examen.

 

 

Fonts d'informació bàsica
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Llibre

Fundamental Concepts in Heterogeneous Catalysis, Jens K. Norskov, Felix Studt, Frank Abild-
Petersen, and Thomas Bligaard, John Wiley and Sons, 2015.

The basis and Applications of heterogeneous catalysis, M. Bowker, New York, Oxford University
Press, 1998.

 

Surfaces, G. Attard and C. Barnes, Oxford Chemistry Primers 59, Oxford Science Publications,
1998

Introduction to Surface Chemistry and Catalysis, G. A. Somorjai, Wiley, 1994

Surface Science, Foundations of Catalysis and Nanoscience, K. W. Kolasinski, Wiley, 2008

Concepts of Modern Catalysis and Kinetics, I. Chorkendorff and J.W. Niemantsverdriet, Wiley,
2003

Molecular Heterogeneous Catalysis, A conceptual and Computational Approach, R. A. Van Santen
and M. Neurock, Wiley, 2006

Heterogeneous catalysis: fundamentals and Applications, Julian R.H. Ross, Elsevier Science, 2011

Heterogeneous catalysis: graduate course, N. J. Hoboken,; Wiley Custom, 2011

 

Handbook of heterogeneous catalysis, Weinheim, Wiley- VCH, 1997
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