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1. Asignatura Bases fisicas y quimicas de la Mecanica Estadistica
Caracter: obligatoria ECTS | 5 | Temporal: | C1
Lenguas imparticion Castellano

2. Resultados de aprendizaje:

1. Comprender la descripcién estadistica de un sistema macroscdpico a partir de consideraciones de su estructura microscépica
constituida por particulas individuales sometidas a las leyes de la Mecanica Clasica.

2. Entender la compatibilidad de esta descripcién estadistica con la formulacién de la Termodinamica.

3. Comprender la diferencia entre los posibles colectivos estadisticos para describir un sistema macroscépico dependiendo de
las variables determinadas.

4. Aplicar una descripcion estadistica formal a la descripcion de la estructura y propiedades de un fluido clasico.

5. Conocer la descripcion que aplica en el marco de la Mecanica Estadistica a un sistema fuera del equilibrio.

6. Derivar de las condiciones de no equilibrio de un fluido la descripcidn estadistica de propiedades de correlacion temporal.

3. Contenidos
3.1. Descriptores

Descripcion de sistemas fisicos utilizando estadistica matematica. Relacién de la descripcidn estadistica con la Termodinamica
clasica. Fuerzas intermoleculares. Descripcidn de distintos colectivos segun las variables termodinamicas de interés. Fluidos
clasicos. Sistemas fuera del equilibrio.

3.2. Temario

Tema 1. Introduccion. Limite de validez de la aproximacion clasica. Macro y microestados. Método de Gibbs. Densidad de
probabilidad en el espacio de fases. Ecuacion de Liouville. Postulados basicos. Equilibrio Estadistico.

Tema 2. Fuerzas intermoleculares y modelos de potencial. Introduccion a las fuerzas intermoleculares. Interacciones atractivas.
Interacciones carga-carga y dipolo-dipolo. Dipolos inducidos. Momentos eléctricos de orden superior. Puentes de hidrégeno.
Interacciones repulsivas. Modelos de potencial. Aproximacion de interacciones por pares. Modelos sencillos: esfera dura, pozo
cuadrado, Lennard-Jones, Mie, Yukawa, etc.

Tema 3. Colectivo microcandnico. Volumen de fases. Sistemas normales. Definicién estadistica de entropia. Entropia y
probabilidad. Gas monoatémico ideal. Paradoja de Gibbs. Definicién correcta de entropia.

Tema 4. Colectivo candnico. Densidad de probabilidad. Fluctuaciones de energia. Equivalencia con el colectivo microcandnico.
Funcién de particién. Conexion con la Termodindmica. Teorema de equiparticion de la energia.

Tema 5. Colectivo gran candnico. Densidad de probabilidad. Funcién de particion generalizada. Conexién con la Termodindmica.
Fluctuaciones de densidad. Equivalencia con el colectivo candnico.

Tema 6. Fluidos clasicos. Promedios en el espacio de fases. Funciones de distribucion. Calculo e propiedades termodinamicas a
partir de g(r). Solvatacion y equilibrio quimico en liquidos. Liquidos moleculares.

Tema 7. Sistemas fuera del equilibrio. Sistemas cerca del equilibrio. Funciones de correlacion temporal. Difusion. Propiedades
de transporte: viscosidad y conductividad térmica. Conductividad eléctrica. Funciones de respuesta. Teorema de fluctuacion-
Disipacion. Movimiento Browniano.
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4. Observaciones:

5. Competencias:

5.1. Basicas y Generales CG1, CG2, CG3, CG4
generales

Basicas CB6, CB7, CB8, CBY9, CB10
5.2. Transversales CT2, CT3, CT4, CT5, CT6
5.3. Especificas CE6, CE7, CE11
6. Actividades formativas
Actividades formativas Horas Presencialidad (%)
AF1-Actividades dirigidas (clases expositivas, 35 100
clases de problemas vy talleres de programacion)
AF2. Actividades supervisadas (tutorias 30 50
individuales y colectivas y trabajos tutelados)
AF3. Actividades auténomas (realizacion de 60 0
problemas, programas y estudio personal)
Total 125 -
7. Metodologias docentes
Tipo de metodologia Denominacion

MD1. Clases expositivas mediante Adobe Connect.

MD2. Clases de problemas utilizando Adobe Connect.

MD4. Tutorias individuales y/o colectivas programadas.

MD?5. Trabajos tutelados (proyectos, programas, etc.).

MD6. Realizacién de problemas propuestos.

MD8. Estudio personal (lectura de bibliografia recomendada, realizacion de cuestionarios, tests y examenes preparatorios via el
Moodle del Campus Virtual, uso y estudio de cddigos computacionales de la biblioteca de la Red Espafiola de Simulacién
Molecular, etc.)

8. Sistemas de evaluacion Pond. Minima Pond. Maxima

Participacion activa en el desarrollo de la materia mediante teledocencia (Adobe

0 0.2
Connect) y Campus Virtual (Moodle) (uso del chat, foros, e-mail, etc.)

Realizacion de problemas y/o programas computacionales, por escrito, sobre los

contenidos de la asignatura 0.2 0.4

Pruebas escritas de evaluacién mediante el uso del Campus Virtual (Moodle) 0.3 0.5

Resolucidn de cuestionarios y tests de evaluacidn a través del Campus Virtual (Moodle) 0.1 0.3




