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Séuado:lU~lZ.3u h.
DEPART AMENT Os

QUIMICA PREDICTIVA

1.~ Introduccién. Contenido y objetivos. JluLlngaLLd. x-ea;cc1on en Cilencias
interpolacién, extrapotacion, reordenamiento y andlisis de la informacidn,.
Prediccién estfuctural y dindmica.

2.~ Clasificacidn Perifidica; instrumento sistemdtico y predictivo. Energias de
ionizacién. Electronegatividades., Potenciales idénicos ;Acidos, oxidantes jy
electrof{licos; bases, reductores y nucleofilicos.

3.~ Interg ruLac;OA enérgética de reacciones. Prediccidn de etgpas y parduetros
8“8168t¢-08. lagra,a entdlpico. Aplicacivnes del ciclo de Born y Haber.
Energfa libre: fndice de espontaneidad. Compuestos no existentes.

.- Efecto &e Chatelier: enfoque cibbernético. Regla del mimero minimo de iones
. en solucidn. Paraleli Smo- en las reacciones idnicas: prediccilén de curvas
continuas de valoracidn. Potenciales redox.

5.~ Prediccidn cinética, Quimica Cudntica preuictiva. Propiedades a partir
de estructuras y viceversa. lntera ccidn de materia J energfa radiante como
método predictivo. Unicnes ththab ¥ geometria quxm*Cd.

Requisito para inscripeién: <ufmica Analftica Cuantitativa
Puntos para Doctorado: de acuerdc a Regelamento del Lep. de uim, lxu an;C&.nua—
1itica y wufm. Fisica.
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inscrinciodn: Guimica inslitica Cumntitativa
Doctorado: de acuerdo a lteglamento del Den., de i Ao
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