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ASIGNATUR: Qufmica Ffsica (II)

CARRERA: Licenciotura en Ciencias Quimicos ORIENTACION: Ciclo Bésico
CARACTER: Obligotoria PLAN: 1957

DURACION DE LA MATERIA: Cuotrimestrol

HORAS DE CLASE: a) Teéricas 4 hs. b) Problemas 6 hs.
c) Loboratorio 6 hs. d) Seminaorio - hs. e)Total:16hs.

ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Trabojos Précticos de Qufmica Ffsica (I)
PROGRAMA

INTRODUCCION A LA QUIMICA CUANTICA SU APLICACION A LA ESPECTROSCOPIA
MOLECULAR Y A LA ESTRUCTURA ATOMISTICA DE LA MATERIA.

1.- Naturoleza de la moteria y de la radiacién.
Teorfas clésicas. Mecénica clésica. Ondas. Electromognetismo. Fra-
caosos de los teorfos clésicos. Rodiocidédn del cuerpo negro. Efecto
fotoeléctrico. Naturalezo corpuscular de la luz. Teorfa cuéntica
de Planck. Duolidad onda- partfcula. Relacidn de De Broglie. Efec
to Compton. Nocién de probobilidod. Poquetes de onda. Principio de
incertidumbre de Heisenberg. Principio de correspondencia.

2.- Fundomentos de lo mecdnica cuéntica.
Introduccidn matemdtica. Sistemas de coordenados. Determinantes.
Vectores. Operadores. Ecuacidn de cutovaolores. Espectros atémicos.
Modelo atémico de Bohr. Bdsqueda de un modelo matemdtico pora el
dtomo. Postulodos de la mecédnica cudntica. Ecvacidn de SchBendinger.
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3.- Aplicociones o sistemas simples.
Partfcula libre. Partfcula en la caja. Niveles de energfo. Funcién
de onda. Portfcula en la coja tridimensionol. Degeneracidén de los
niveles de energfa. Concepto de valor medio. Rotor rfgido. Separa-
cidn de voriobles. Ndmeros cudnticos. ATménicos esféricos. Oscila-
dor armdnico. Polinomios de Hermite. Energfa de punto cero. Efecto
tdnel. :

4 .- Estructura electrdnica de los &tomos.
Atomo de hidrégeno. Auvtofunciones y outovolores. Unidodes otdmicas.
Representaciédn de las funciones de onda. Orbitales otdmicos. Espec
tros de los &tomos hidrogencides. Reglas de seleccidn. Momento an-
gulor. Autofunciones. Autovolores. Efecto Zeemon. Spin de electrén.
Principio de exclusidn de Pcyli.

5.- Atomos y Molé&culos. Unidn Quimica.
Estructura electrénica de 8tomos multielectrénicos. Funciones de
onda oproximodes. Método voriacional, Teorfiao de perturbociones. A-
tomo de Helio. Determinante de Sloter. Métodos outoconsistentes de
Hortree-Fock. Tabla periddica. Nomenclotura de los estodos otdémicos.

6.- Molécula y Unién Quimica.
Molécula de ién hidrégeno:H,+. Método de orbitales moleculores. Mé
todo de OMCLOA. Unidn de vogencic. Moléculas diotdmicos homonuclea
res y heteronucleares. Términos espectroscépicos. Moléculas polia-
tdmicos, Orbitoles hfbridos. OM locolizodos y deslocolizodos. Es-
tructura electrénico de los sistemas conjugodos. Método de Hickel.
Uso de simetr{a.
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Métodos espectroscédpicos.

(W oo i i e T 2e it :

Niveles de energfc. Tipoes de espectroscopfas: infcimacién que o-
porton.Curvas de energfa potencicl.Espectroscyfa de absorecidn vi

bracional. Espectroscepfa de infrarrojo.Espectrosconfa Ramon. Re
glos de seleccién. Aplicacién de la simetrfo.Unidecdes y nomenclg
tura. Espectroscopfa de Rotocién pura. Moléculas diotémicas, po-
liagtémicas. Moléculos linecles. Girdéscopos simétrices y Gsinltc:
cos. EsPectrascopIu de vibrociédn-rotocidn.Vibrociones de molécu-
las poliatdmicos:Modos normoles.Andlisis de espectros. Espectros
copfa electrénica: Reglos de seleccién. Ptincipio de Franck Con-
don. Espectrégrafos: tipos de instrumentos, sus portes.

Métodos de difroccién y otros m&todos. Difroccidn de electrones.
difroccidn de raoyos X. Cristales. Sistemas cristolinos. Redes de
Bravais. Determinacién de las constantes de la celda unitaria.
Ecuacidn de Brogg. M&todo de polvo. Métodos de Resononcia Mogné-
tica, Nuclear y Electrénica. Niveles de los ndcleocs en los cam-
pos magnéticos. Informacién que aportan.

Fuerzas intermoleculores. Fuerzas de atraccién y de repulsién.
Fuerzas electrostéticas, momentos dipolores. Fuerzas de disper-
sidn. "Polorizobilidod. Polorizocidn dieléctrica y refroccidn mo
lor.

introduccién o la Termodindmica Estodfstico. Sistemos de particy
las independientes. Mocroestados y microestodos. Distribuciones:
de Boltzman, de Fermi-Dirac y de Bose-Einstein - de partfculas
localizodos. Distribucidn m&s proboble. Funciones de particién.
Conexidn con la termodinémica. Contribuciones a la funcidn de
particidn. Seporocién de grados de libertad.

Aplicaciones de la Termodinémica Estad{stica.

S&lidos monoctdmicos. Modelo de ;instein e introduccién al Mode-
lo de Debye. :
C&lculo de Funciones termodindmicos. Goses ideales. Goses mono,
di y poliatémicos.

Introduccidn a los goses reacles,

Equilibrio qufmico, célculo de constantes de equilibrio mediante
funciones de porticidn.

CINETICA QUIMICA
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Leyes fundamentales de la cinética.

Velocidades de reaccidn. Anélisis de los datos cinéticos. Método
de integrocidn. Método diferencial, Comparacién de métodos.lLeyes:
de velocidod. Concepto de orden. Reccciones de segundo orden. Re
aocciones que no tienen orden sencillo, meccnismos. Reocciones
complejas. Reocciones reversibles consecutivos, parolelaos. Medi-
dos de lo velocidod de reoccién,

Cinética molecular, ospectos tedricos.

Dependencia de la velocided con la temperctura. Ley de Arrhenius.
Superficie de energfa potencial. Teorfo cinética de los colisio-
Nes. Mecdnica estodfstica del equilibrio quimico. Teorfas de las
velocidades absolutaos. Forma termodinémica de las velocidodes de
reaccién.

Reccciones elementoles en faose goseosa.

Reacciones unimoleculores. Teorfa de Lindemonn., Influencia del ta
mofo de lo estructuro. Reocciones bimoleculores. Atomos y radica

les libres. Reocciones en codena. Fotoquimica. Recccicnes trimo-

leculores. Isomerizocién del ciclopropono. Descomposicién del é-

xido nitroso. Descomposicidn del etcno. Reocciones vnimoleculares
de molécules y rodicales colientes. Influencia de goses cjenos

ol sistema de reaccidn. Polimerizocién.
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«15.- Reucciones complejos en fese goseosa,
Deteccidn y volorocién de Stomos y rodiccles en los sistemas reoc
cioncntes, Métodos espectroscépicos, Espectroscopfc de resononcia

\ de spin electrénico. Calorimetrfa. Espectroscopfa de mcsos. Conge
locidén de rodicoles libres. Traotomiento del estodo estaocionario.
Algunacs reccciones inorgénicos. Ordenes de reoccidn. Descomposi-
ciones orgdnicass Autooxidociones en fose gosecsa. Reacciones ex-
plosivaos.

16 .- Reccciones en solucidn.

Reocciones entre iones. Influencia del disolvente. Foctores de
frecuencia. Influencio de la fuerza idnico. Reccciones que inclu-
yan dipolos. Influencia de presidn sobre la velocidaod de reaccién
en solucidn. Reccciones lineales de energfa libre. Algunos meca-
nismos de reocciones en solucidén. Catélisis homogénea en solucién
Meconismo de catélisis. Catélisis &cido-bose. Los relaciones de
Bronsted. Funciomes de acidez. Cotdlisis por enzimas.

17.- Adsorcién y catdlisis heterogéneas.
Tipos de odsorcidn de gases sobre sélidos. Calor de adsorcidn, Iso
termas de odsorcién: De Longmuir y de Freundlich. Adsorcién en so
lucidn. Cotélisis heterogéneas, i

BIBLIOGRAFIA

l1.- M.Barrow - Physical Chemistry - Mc.Graw Hill, 2c.ed.(1946).

2.- M.Barrow - Introduction to Moleculor Spectroscopy - Mc.Graw Hill,
2a. ed. (1962).

3.- G.F. Eggers, N.W.Gregory, G.D.Halsley, B.S.Robinovitch - Ffsicoqui
ica - ed., Limusa-Wiley.

4.- G.F.Castellén - FIsicoquImicd - ed.Fondo Educativo Interomericano,

(1974,
5.- ?.W.A?cmson, A.Textbook of Physical Chemistry - Academic Press
1973) . 1 '

6.~ M.Karplus y R.N.Porter - Atoms, molecules on introduction for
students of Physical Chemistry - W.A.Benjamin (1971).

/.- N.W.Honna - Quontum Mechanics in Chemistry - W.A.Benjamin (1969).
8.- F.Doniels y R.Alberty - Fisicoquimica - CECSA, 4a. ed.

9.- Loidler - Cinética Qufmica. '

10.- F.A.Cotton - Chemical Applications of Group Theory - Wiley (1971).
11.- R.Frost, R.Peorson - Kinetics ond Mechanics - Wiley Int. (1961).

Y.K.Syrkin-M.E.Dyotkina - Structure of Molecules ond the Chemical
Bomd. Dover Publications (1964).

—
N
I

Fecho: Julio 1984, -

Firma Profesor: %&M e %%//%a—\

cclorocidén firma: Dr. D.Posodos aclorocién firmais
Dra. MIREILLE PEREC
Secretaria Académica
Dto. Qca. Inorg. Anal. y Qca. Fis.

AIe DESPACHQ



	QuimicaInorganica-1984-pag-037
	QuimicaInorganica-1984-pag-038
	QuimicaInorganica-1984-pag-039

