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DEPARTAMENTOS Quivion Inorgdniea, Anslftiocs y Quimica Pisica

AJIGNATURA: Quimice Pledice (I1)

CARZRAS Licencistura es Ciemcims Uuinicas CUIBRTACION: Clele Rdsico
CaACTERY Obligatorio PLARY 1960
DURACIOR DE LA MATERIA: Cuatrimesstral
HURAS DB CLASE: a)Telrices 4he ®)rrodblemas &Ehs
e) Laberateric &hs d)denivaric - he

e) Totales 16ha
ASIGNATURAS COREsLATIVASs Zradajos Précticos de Quimica Fletes (1)

IPRODUCCION & LA QUIMICA CUARTICA U APLICGAUION A LA ROHVSCTROSCOY1A
HOLRCULAR XY 4 LA ZaUXUCTURA ATUMISTICA DB LA HATERIA.

le= Pundsmentos de la mecdnics cudntica.
Introduccidn matemdtica. Jistemas de coordenadas.eterminatites.
Vectores.Operadores. Touneidn de ausevealores.iapeetros atduicos.
¥odelo atdénice de Bohr. Blsguedas de un modele motemitice para el
dtomo. 'ostuladon de la mecdnics cudntica.iouacidn de Jchiendinger.

2.~ Haturaleza de la materis y de la radiancidn.
Teorias oldsicas.Mec'nica Clisica.Undas. lectroma netismo. racasos
de las tedrias clisicas.Badiacidn del cuerpe negro.ifecio fotoeldg

lidad onda-particula.felacién de De Broslie.ifecto Compton.focidn
de probabilidad.’aquetes de onda.’rincipio de incertidumdbre de
Helsenberg. 'rineisiec de correspondelicia.

3e= Aplicacionss 8 sistenmas simples.
rartfoula lidre. Furtfculs en ls caja.fiveles de encrgfa.funcién de
onda.Perticula en le oaje tridimemsional.Degeneracidn de los nive~
les de energis.Concepto de valor medio.Boter rigido.separacidn de
variablea.flueros cudnticos.irmlnicos eaféricos.Osecilador aruduico.
Polinomios de Hermite.Energfa de punto cerc.lfectc tdnel.

4.- Gatructura eleetrdénica de los Atomos.
Atomo de hidrdgenc.iutofunciones y sutovalores.Unidades atémicag.
Levresentacidh de las funciones de onda.Orbitsles atduicos.Lapec=
troa de los dtomos hidrogenoides. Heglas de seleccidn.lomento au=
gular.Autofuneionea. Autovalorea.ifecto Zeeman.Spin del electrone
Prineipio de exelusiin de Pauli.
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jimetrfajoperaciones propias e impropias.fropiedades del srupo
puntual.s jeuples.fabla de nulttpltoeeiéu.erupoa ciclicou. Subgrucos.
Clases. simetria molecular.Operacicnes Grupos puntuales y grupos
erist2linos.Tabls de caeracteres.iepresentacién i:reducible, repre-
sentaciln reducible.Férmula de la ortogonalidad.Preducto directo,
definicidn. :

Métodos espectroseépicoa.

Niveles de energia.Tipos de espectroscopiesiinformmcién que aportan
Curves de ensrzis potencial.Bspoctroscopia de abacreidn vibracionsl.
sspectroacopfa de infrarroje.ispectroscopia Naman., Zozlss de seleo~
cidn.Aplicacidn de la simetria.Unidades y nomenclaturs.
Sspectroscopia de lotacidm vura. 'oléeules diftomicas,poiiaténicas.
Yoildculas linesles.@ivdscepos simétricos y asimétricos.ispectirosco-
pia de vibrecidu-rotacién.Vidbraciones de moléculas polistdmicast
Modos normales.Deterwinacién de la simetria molecular.indlisis de
espectros. iapectrosoepfa electrénicasiglas de seleccidn.Priuneipie
de Prancke-Condon.Espectrégrafosttipos de instrumentos, sus pertes.

Hétodos de difrsceidn.

Difraceidn de electreones.lifraccidén de Aayos X.Cristeles.distemas
eristalinos.ledes de Bravais.Daterminacién de las constantea de la
celda unitaria.ceuacién de Bragg.Método de polve.Destermiacidén de
1a simetris molscular.Opersciones de cimetria de los gruses cristoe-
linos.

Otros métodous DP.e. de rasonancia, de momenios dipolaraes.

Hemento divelar, pelarizacidn.Método de 1o temperatura.iésodos de
larescnancin wagndtics nuclear y elecirdinica.liveles de los nilcleos
en loa campos magnéticos.Informseidn gue aporsan.

Atomos y Meléeuims.Unién Cuinica.

Estrunture electPdnics de dtomos multielectrénicos.funciones de ond:
aproximedan.étodos varianional.Teerfa de perturbaciones. Atomo ds ¢
Holio.Deterzinente de Slater.détodos nutoconsistentes de Hartree—
Yook.Tabla peridica.Nemenclatura de los estados auémicos.

Hotdcula y unidn guimica.

¥oléoula de iom hidrdgene H.,+.M todo de orbvitales moleculares.Héto-
do de CMCIOB.Unidn de valenSie.Moldeoulas diatéuicas homonucleares y
heteronucleares. Términocs espectrdscopicos.Foléculas poliatémicaas
Orbitales hibrides. OM localizados y desloealizados. Fstructura ele,
trénica de 1oo sisteman conjugados.détodo de Hilckel.Uso de simetria

(

1l.~ leyes fundamenisles de la cinétice.

Velocidndes de reaccidhn.andlisis de los datos cindticos,Métodoa de
integaucidn.Hétodo diferencial.Couparacidu de métolus.leyes de ve-

1loeidad.Concepte de orden.ieaccionce de ae undo srien.iicaccicnes
gue no tienen orden sencillo,mecsnismos.fsacciones complejas.ieac-
ciones reversibvles sonsecutivas,raralelas.Medidas de la velocidad
de reaccidn.

;2 VD 12 = Cindticas molecular, aspectes tedricos.
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Cinética molecular,aspectos tedricos.

Dependencia de la velocidad cor la temperatura.ley de Arrheniuse.
Superficie de emergia potencial.Teorfa cinética de las colisie~
nes.lMecdnica estadistica del equilibrio guimico.Teorfas de las
velocidades absolutas.Forma termodindmica de las velocidades de
reaccidn,

KReacciones elementales en fase gaseosa.

Reacciones unimoleculares.lTeorfa de Lindemann.Influeneia del ta
meia ds la e~ .ractura.feacciores bimoleculares.Atomos y radics-
les libres.Reacciones en cadena.leaccizuec trimoleculares.lsome-
rizacién del ciclopropanc.Descomposicidn del &xide nitrosoe. Des-
composicidn del etafio. Reacciones umimoleculares de moléculas y
radicales calientes.Influencia de gaces ajenocs al sistema de reag
eidén.Polimerizacidn. <

Reacciones complejas en fase gaseossa.

Deteceidn y valoracidn de dtomos y radicales en los sistemas reag
cionantes.Métodos espectrosedpicos.Bsnectroscopia de resonancia
de spin electrénice. Calorimetria.fspectroscopia de masas. Conge-
lacidn de radicales libres.?ratamiento del eatado estacionaric.
Algunas reacciones inorgdnicas.Ordenes de reaccidn.Descomposicio=
nes orgénicas.Autooxidaciones en fase gaseosa.Reacciones explesi-
Vase. ?Otoquinicﬂ °

Reacciones en seolucidn.

Reacciones entre iones.Influencia del disolvente.Pactores de frg
cuencia.nflnencia de la fuerze idnica.Reacciones gue incluyen
dipoles.Influencia de presidn sobre la velocidad de reaccidén en
solucidén.Reacciones lineales de energia libre.Algunos mecanismos
de reacciones en solucién.Catdlisis homogénea en solucidén.Mecanig
nos ae catdlisis.Catdlisis dcido-base.las relaciones de Brdusted.
Funciones de actdez.Catdlisis por enzimss.

/
Absorcién y catdlisis heterogenea.
Tipos de aésorcidu de gases sobre sélidos.Calor de afisercidn.Ilsp
termas de adsorcidén:De Lengmuir y de Preundlich.Adsorcidén en so-
lucidne.Catdlisis heterogénea.

Celoides y lacromoléculass

Coloides lidfcbos y liéfiles.Electirolitos coloidales.Gelese.Reo=-
logfa.Cristales liquidos.Polimerca.Tipes de polimercsisintéfi-
cosy protefnas,dcidos nucleicos, polisacdridos.Fesos moleculares
de los polfmercs.idcnicas diversas para su determinacidn.

l.~ M.Barrow - Physical Chemistry = ilc.Graw Hill, 2z.ed.(1966).
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. 7 2.~ M.Barrew - Introduction to Molecular Spectroscopy = Mc.Graw-Hill,

’

2aseds (1962).

3.~ G.FiEggers, N.W.Gregory, G.D.Halsley, B.S. Rabinowitch - Fisico-
quimieca, ed.limusa-Wiley.

4.—,G.F.C§stellén - Fi{sicoquimica -~ ed.Fondo Educative Interamericane
(1974).

Sew A.W.Agamson, A.Textbook of Physical Chemistry - Academiec Press
(1973).

6.~ MsKarplus y R.N.Porter - Atoms,molecules am introductiom for
students of Physical Chemistry - W.A.Benjemin (1971).

7.- N.W.Hanna = Quantum Mechanics in Chemistry = W.A.Benjamin (1969).
8.~ F.Daniels y R.Alberty - Fisicoquimica - CECSA, 4a.ed.

9.~ Keith = Laidler - Cinética de reacciones = Ed. Alhambra.

10.- P.A.Cotton = Chemical Applications of Group Theory - Wiley (1971).
11.~- R.Frost, R.Pearson - Kinetics and Mechanics = Wiley Int. (1961).

12.~ Y.K.Syrkin, M.E.Dyatkina - Structure of Molecules and the Chemical
Bomd. Dover Publications (1964).

13.= Irs Levine"Fisicoquimica", Castellano. ed. A.C. Madrid (1980).
14+~ Ira Levine "Espectroscopfa , castellano, ed. A.C, Madrid (1980).
15.~ Ira Levine "Quimica Cudntica", #Sditorial A.C., Madrid,Bspafia{1977).

16.~ Sidney Bensom " The Foundations of Chem.Kenetices", Me.Graw-Hill
Book Co. (1960).
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