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DEPARTAIANTO: Quimica Inorganica, Analftica y Quimica Fisica
ASIGNATURA: Quimica Fisica (II)

'CARRERA$ILi cenciatura en Ciencies Quimicas ORIENTACION: Ciclo Bisioco

CARACTERs Obligatoria PLAN: 1960
DURACION DE LA MATERIA: Cuatrimestral
HORAS DE CLASE: A)Tedricas 4 hse b) Probleas 6 hse

¢)Laboratorio 6 hse d) Seminario - hs. e) Totales 16 hs.

ASICNATURAS CORRELATIVAS: Trabajos Practicos de Quimica Fisica (I)
i :

PROGRANA

MHODUCCIOH A LA QUIMICA CUANTICA SU APLICACICN A LA ESPECTROSCOPIA MOLE CULAR
Y A LA ESTRUCTURA ATOIISTICA DE LA MATERIA

l.~ Naturaleza de la materia y de la radiacidn.
Teorias clasicas. Mecinica clasica. Ondas. Electromagnetismo. Fracasos de
las teorias clasicas. Radiacidn del cierpo negro. ifecto fotoeldéctrico.
Naturaleza corpuscular de la luz. Teoria cuantica de Flandckc. Dualidad on-
da-particula. Relacion de De Broglie. Efecto Compton. Nocion de probabi-
lidad. Paquetes de onda. Principio de incertidumbre de Heisenberg. Princi
plo de correspondenciae=

2.~ Fundamentos de la mecanica cudntica.
Introduccion matemati ca., Sistemas de ocordenadas. Determinantes. Veciores
Operadores. Ecuacidn de autevalorese. Espectros atomicos. lModelo atdmico de
Bohr. Buaqueda de un modelo matematico para el atomo. Pustulados de la me
canica cuintica. Ecuacién de Schoendingero—

3.~ Aplicaciones a sistemas simplese.
Part{cula libre. Particula en la caja. Niveles de energia. Funcion de onda
Particula en la caja tridimensional. Degeneracion de los niveles de ener-
gfa. Concepto de valor medio. Rotor r{gido. Separacion de variables. lNume
ros cuanticose arménicos esféricos. Oscilador armoni . Polinomios de Her
mite. Energia de punto cero. Efecto tinel.- '

4 .~Estructura electrdnica de los atomose
Atomo de hidrégeno. Autofunciones y autovalores. Unidades atomicas. Repre
sentacidn de las fundiones de onda. Ortditales atomicos. Espectros de los
atomos hidrogencides. Reglas de seleccidn. Momento angular. Autofunciones
Autovalores. Efecto Zeeman. Spin del electron. Principio de exclusidn de
Paull .- s

5.~ Simetria. opera dones propias e impropias. Propiedades del grupo puntual.
Ejemplos. Tabla de multiplicacidn. Grupos ciclicos. Subgrupos. Clases. Si
metria molecular. Operaciones Crupos puntusles y grupcs cristalinos. Tabla
‘de caracteres. Representacidon irreducible, representacidén reducible. For—
mula de la ortogonalidad. Producto directo, definicidne

6.~ MStodos espectroscdpi cos. -
Niveles de energia. Tipos de espectrdicopfass informacidén que aportan. Cur
vas de energia rotencial. Zspectroscopfa de absorcidn vibracional. Espec-—
troscopia de infrarrojo. Espectroscopie Raman. Reglas se seleccidn. Aplica
cidn de la simetria.. Unida.d.ea ¥y nomenclatura.
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Espectroscopia de Rotacion pu.ra. Moléculas dia.tomicas, pol:.aﬁom:.cas. Mo
léculas lineales. Girdscopos simetric 8 ¥ asimdtricos. Sspectroscopia

~devibra ddn - rotaddn. Vibraciones de moleculas poliatdmices: Modos
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normales. Determinacidn de la simetria molscular. Analisis de espeoctros.
Espe ctroscopia electrdnica: Reglas se seleccidn. Principio de Franck-Con
don. Bspectrégrafost tipos de instrumentos, sus partes.

Métodos de difraccidn.

Difracddn de electrones. Difraccidn de Rayos X. Cristales. Sistemas
eristalinos. Redes de Bravaise. Determinacidn de las constantes de la cd
da unitaria. Ecuacidn de Brags. Método de polvoe Determinacidn de la si
metr{a molecular. Operaciones de simetria de los grupos aristalinos.

Otros métodos: peee de resonancia, de momentos dipolares.

Momento dipolar, polarizacidn. M8t.do de la temperatura. Métodos de la
Resonancia Magnética nu dear y electronica. Niveles de los nucleos en
los campos magnéticos. Informacidn que aportan.

Atomos y Mole culase. Unidn Quimica.

Estructura electrdnica de atomos nultielectronicos. Tunciones de onda
aproximadas. Métodos variacional. Teoria de perturbaciones. Atomo de He
lio. Determinante de Slater. Métodos autoconsistentes de Hariree-Fock.

_Tabla periddica. Nomenclatura de los estados atdmicos.

Molécula y uniodn qu:.mica..
Moléoula de ion hidrégeno H.+. Método de orbitales moleculares. Método
de OMCLOA. Unidn de wvalencia . Moléculas diatomicas homonucleares y he-

' geronucleares. Términos espectroscdpi cos. loléculas poliatdmicas. Orbi-

tales hftridos. OM localizados y deslocalizados. Bstructura electrénica
de los sistemas conjugados. Método de Hiickel. Uso de simetria.

TEORTA CINATICA QUIITCA
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Leyes fundamentales de la dnética.

Velocidades de reaccidn. Analisis de los datos cinéticos. Método de in-
tegracidn. Método diferencial. Comparacion de métodoa. Leyes develocidad
Conocepto de ordene. Reacciones de segundo orden. Reacciones que no tienen
orden sencillo, mecanismos. Reacciones complejas. Reacciones reversibles
consecutivas, paralelas. Medidas de la velocidad de reaccidn.

Cinética molecular, aspe ctos teori cose

Dependencia de la velocidad con la temperatura. ley de Arrhenius. Super
ficie de energia potencial. Teoria cinética de las colisiones. Mecinica
estadfstica del equilibrio quimico. Teorfas de las velocidades absolutas
Forma termodinamica de las velocidades de reaccione

Reacaclones elsmentales en fase gaseosa.

Reacciones unimole cularess. Teorfia de Lindemann. Influencia del tamafio de
1la estructura. Reacciones bimoleculares. Atomos y radicales librss. Rea
cciones en cadenae. otoqu:.m1ca.. Reacciones trimoleculares. Isomerizacidn
del ciclopronano. Descomposicion del oxido nitroso. Descomposicicn del
etano. Reacciones unimoleculares de moléculas y radicales calientes. In
fluencia de gases ajenos al sistema de reaoccidn. Polimerizacion. Propie
dades de los polfmeroa. Pesos molecu'ares de los polimeros.

Reacalones complejas en fase gaseosa.

Detecaidén y valoracidn de atomos y radicales en los sistemas reaccionan
tes. M todos espectroscopicos. Hspectroscopia de resonancia de avin e-
lectrénico. Calorimotria. Espectroscop{a de masas. Congelacion de radi-
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cales libres. Tratamiento del estado estacionario. Algunas reacciones:
inorginicas. Ordenes de reaccidn. Descomposiciomes organicas. Autooxi-
daciones en fase gaseosa. Reacciones explosivase

15.- Reacciones en soludion.

Rea cciones entre iones. Influencia del disolvente. Factores de frecusn-
cda. Influenda de la fuerza idnica. Reacciones que incluyen dipolose
Influencia de presidén sobre la velocidad de reaccidn en solucidén. Reac-
diones lineales de energia livre. Algunos me anismos de reacciones en
solucidn. Catdlisis homogénea en solucién. Mecanismo de catdlisise Cata
lisis & Gdo-base. Las relaciones de Bronsted. Funciones de acidez. Cata
lisis por enzimas.

16.~ Adsorcidn y catalisis heterogeneas
Pipos de adsorcidn de gases sobre sdlidos. Calor de adsorcidn. Isotermas
de adsorcidéns De Langmuir y de Freundlich. Adsorcién en solucidn. Caté~
lisis heterogénea.
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