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OBJETIVOS

El objetivo de un curso de Termodinamica Estadistica en las carreras de Ingenieria, en particular Ingenieria
Quimica, es familiarizar al estudiante con el desarrollo de modelos para predecir propiedades de sistemas
macroscopicos a partir del conocimiento de las propiedades atémico -moleculares de los componentes. La
simulacion por computadora de estos modelos y la consiguiente obtencion de resultados correlacionables con
sistemas reales ha permitido la aplicacién al campo de la ingenieria de una ciencia otrora perteneciente al
dominio estrictamente académico.

CONTENIDOS MINIMOS

Deduccion de la ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo. Deduccion de las funcién de distribiucién de
Boltzmann para sistemas sin y con degeneracién. Concepto de funcién de particion, su importancia en
Termodinamica Estadistica. Diferencia entre funcién de particion canoénica y funcién de particion molecular.
Diferentes tipos de funciones de particion: su deduccion. Aplicacion a fluidos sin interaccion y con interaccion.
Deduccidn de ecuaciones de estado a partir del uso de potenciales intermoleculares. Introduccion a los métodos
de simulacion por computadora:Método de Monte Carlo y Dinamica Molecular. Aplicacién a la simulacion de
fluidos. Obtencién de la funcion de distribucién radial.

PROGRAMA SINTETICO

Fundamentos de Mecénica Cuéntica, Fundamentos de Mecénica Estadistica de sistemas sin Interaccién
(gases ideales). Estadistica de Boltzmann.Conjuntos estadisticos. Célculo de propiedades termodinamicas.
Particulas independientes localizadas y no localizadas.Potenciales y Fuerzas Intermoleculares. Sistemas con
Interaccion (gases reales). Funcion de particién de sistemas con interaccion. Propiedades Termodindmicas.
Ecuacion Virial. Ecuaciones de Estado para fluidos.Introduccion a los métodos de Simulacion:Monte Carlo,
Dinamica Molecular. Simulacion por Computadora de modelos de fluidos que interactian bajo diferentes
potenciales (esferas duras, Lennard-Jones). Célculo del Segundo coeficiente del virial. Funcion de Distribucion
Radial. Teorias de iquidos basadas en el modelo de esferas duras. Teorias de liquidos modernas. Propiedades
de Transporte. Termodinamica estadistica de Soluciones :Ecuacion UNIQUAC,Método UNIFAC

PROGRAMA ANALITICO
(63.10) Termodinamica Estadistica
Programa Analitico 2009

Unidad |

FUNDAMENTOS DE MECANICA CUANTICA

Funcion de onda. Ecuacidn de Schrodinger. Interpretacion de la funciéon de onda. Observables derivados de estados
cuanticos. Fluctuaciones entre estados cuanticos. Espacio de las fases.

Unidad Il

MECANICA ESTADISTICA Y TERMODINAMICA

La distribucion Estadistica. Conjuntos Estadisticos y ley de distribucion de Energia. Propiedades termodinamicas
en el conjunto candnico. Mecanica estadistica clasica. Funcion de particién semiclasica.Estadisticas de Fermi
Dirac y Bose Einstein.

Unidad Il
GAS IDEAL EN EL EQUILIBRIO
Factorizacion de la funcion de particion, diferentes contribuciones. Mezclas de gases. Equilibrio Quimico.

Unidad IV
POTENCIALES INTERMOLECULARES Funciones para moléculas no polares. Tipos de potenciales de
interaccién. Modelos. Funciones para moléculas polares. Tipos de potencial. Modelos.

Unidad V

LA FUNCION DE DISTRIBUCION RADIAL PARA FLUIDOS EN EQUILIBRIO SIMULACION MONTE CARLO Y
DINAMICA MOLECULAR

Funcién de particién. Propiedades configuracionales y residuales Funciones de distribucidn configuracionales.
Funcién de distribucién radial y propiedades termodinamicas. Ecuaciones de estado. Ley de los estados
correspondientes. Comparacion con experimentos. Introduccion al Método de Monte Carlo y Dinamica
Molecular Simulacion con PC.
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Unidad VI

ECUACION VIRIAL DE ESTADO PARA GASES

La ecuacion Virial de Estado. Desarrollos en serie para la densidad. Funcién de distribucion radial a baja
densidad. La ecuacion virial en la region critica. Mezclas diluidas de gases. Modelos. Obtencién de propiedades
termodinamicas a partir del segundo coeficiente del virial . Simulacién con el programa EOS.

Unidad VII

CALCULO DE EQUILIBRIOS DE FASE

Modelizacion de la funcién de Gibbs en exceso. Calculo del factor &#61543; a partir de consideraciones
mecano-estadisticas. Ecuacién UNIQUAC. Calculo del coeficiente de fugacidad. Uso del Método UNIFAC.
Unidad VI

SOLIDOS

Sdélido de Einstein y Sélido de Debye. Modelo de Ising aplicado a materiales ferromagnéticos, aleaciones . Gas
reticular bidimensional, isotermas de adsorcién. Simulacién

Unidad IX

TEORIAS DE LIQUIDOS BASADAS EN EL MODELO DE ESFERAS DURAS

Propiedades termodindmicas basadas en el Modelo de Esferas Duras. Funcion de distribucion radial para
Esferas Duras. Simulacién por computadora (Método de Monte Carlo para discos y esferas duras).

BIBLIOGRAFIA

« Thomas M. Reed and Keith E.Gubbins "Applied Statiscal Mechanics". = McGraw-Hill (1973)
» M. Diaz Pefia "Termodinamica Estadistica" Ed. Alhambra (1976)

* T.R. Hill "Termodinamica Estadistica" Paraninfo (1975).

e T.R. Hill "Termodynamics of Small Systems" Dover (1990).

* D. Chandler "Introduction to Modern Statistical Mechanics" Oxford University Press (1987).

« J.M. Prausnitz, R.N. Lichtenthaler, E.G. de Azevedo "Molecular Thermodynamics of Fluid-Phase
Equilibria" Prentice Hall Inc. N.J. (1999).

* R.C. Reid, J.M. Prausnitz and T.K. Sherwood "The Properties of Gases and Liquids" Mc Graw-Hill
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» Donald Rapp "Statistical Mechanics" Holt Rinehart and Winston Inc.(1972).

REGIMEN DE CURSADA
Metodologia de ensefianza

Modalidad de Evaluacién Parcial
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CALENDARIO DE CLASES

Semana

Temas de teoria

Resolucion
de problemas

Laboratorio

Otro tipo

Fecha entrega
Informe TP

Bibliografia
basica

<1>
09/03 al 14/03

<2>
16/03 al 21/03

<3>
23/03 al 28/03

<4>
30/03 al 04/04

<5>
06/04 al 11/04

<6>
13/04 al 18/04

<7>
20/04 al 25/04

<8>
27/04 al 02/05

<9>
04/05 al 09/05

<10>
11/05 al 16/05

<1l1>
18/05 al 23/05

<12>
25/05 al 30/05

<13>
01/06 al 06/06

<14>
08/06 al 13/06

<15>
15/06 al 20/06

<16>
22/06 al 27/06
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CALENDARIO DE EVALUACIONES

Evaluacion Parcial

Oportunidad

Semana

Fecha

Hora

Aula

10

20

30

40
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