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IASIGNATURAS CORRELATIVAS: Trabajos Practicos de: Fisicd I, Anélisis II, Qca.
ganicanica [ y

Qca. Analitica.

FORMA DE EVALUACION: 2 parciales, evaluacioén en el laboratorio y examen final.

IPROGRAMA ANALITICO:

1) PRINCIPIOS DE LA MECANICA CUANTICA

la) Antecedentes que condujeron a la formulacién de la mecanica cuantica. Cuantizacion:

radiacién del cuerpo negro, efecto fotoeléctrico. Dualidad onda-particula: difraccién de

electrones, principio de incertidumbre y mecénica ondulatoria. Formulaciones de la mecénica

clasica. Postulados de la mecénica cudntica. Operadores, funcién de onda, ecuacién de

Schrodinger.

b) Modelos sencillos con solucion analitica. Particula libre. Particula en una caja

junidimensional. Barrera de potencial y efecto tinel. Caja tridimensional y degeneracion. El

loscilador armoénico. El rotor rigido.

ic) Métodos aproximados para la resolucion de la ecuacién de Schrodinger. El método
ariacional. Método variacional lineal.

2) ESTRUCTURA DE LA MATERIA

la) Atomos hidrogenoides. Autofunciones y autovalores. Orbitales atémicos. Espin del electrén y

sus autofunciones. Principio de exclusién de Pauli. Atomos multielectrénicos. La aproximacién

lorbital. Método de campo autoconsistente (Hartree-Fock) y orbitales atomicos. Principio de

onstruccién (Aufbau). Estados electronicos y términos espectroscopicos.

ib) El principio de Born-Oppenheimer. Concepto de superficie de energia potencial. Uniones

iquimicas intramoleculares e intermoleculares. Concepto de molécula.

ic) Aproximacion de orbitales moleculares y de ligaduras de valencia. Caso de la molécula de

thidrégeno y moléculas diatomicas. Caso general: método de orbitales moleculares en moléculas

poliatémicas. Ecuaciones de Hartree-Fock. Métodos semiempiricos. Aplicaciones a la

ideterminacién de propiedades termodinamicas, cinéticas y espectroscépicas.

d) Uniones quimicas en sélidos; teoria de bandas.
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) ESPECTROSCOPIA , . :

a) Absorcidn y emision de radiacion electromagnética por atomos y moléculas. Coeficientes de
instein, Relacion entre la probabilidad de transicion cuantica y el coeficiente de absorcion.
Distintos tipos de perturbaciones: dipolar, polarizabilidad. Reglas de seleccion.

b) Espectros moleculares. Espectroscopia de rotacién pura. Espectroscopia de vibracién-
frotacién. Moléculas diatémicas y poliatémicas. Simetria molecular y modos normales.
Dispersion de la radiacion electromagnética. Espectroscopia Raman. Espectroscopia de
fresonancia magnética nuclear y de espin electrénico.

) Espectros electrénicos de atomos y moléculas. Espectroscopia de absorcién y emision
latomica. Espectroscopia de rayos X. Espectroscopia fotoeléctronica. Principio de Franck-
iICondon. Fluorescencia y fosforescencia. Transiciones -* y n-* de alquenos, compuestos
larométicos y compuestos carbonilicos. Transiciones d-d en complejos metalicos.
[Fotodisociacion. ?

) TERMODINAMICA AXIOMATICA Y ESTADISTICA

la) Sistema, medio ambiente y proceso. Calér y trabajo. Equilibrio termodinamico y funciones de
lestado. Carécter axiomético y principios de la termodindmica. Energia interna y entalpia.
[Entropia: variaciones interna y externa. Energia de Helmholz y de Gibbs. Relaciones
termodindmicas. Tercer principio: entropia e informacion.
b) Potencial quimico, espontaneidad y estabilidad. Fugacidad de gases puros. Equilibrio de fases
fen sistemas de un componente.

) Energia y grados de libertad. Colectivos y reservorios. Distribucién de Boltzmann.
[Termodinamica estadistica de sistemas ideales. Teoria cinética de los gases. Capacidad
alorifica : contribuciones traslacionales, rotacionales, vibracionales y electrénicas. Modelos de
instein y Debye. Nociones de sistemas reales: gases y liquidos.

) PROCESOS DE TRANSPORTE Procesos estacionarios y leyes fundamentales: Ohm,
Fourier, Newton y Fick. Viscosidad y difusién eh fluidos. Dependencia con la temperatura y la
densidad. Descripcién microscopica: teoria cinética de los gases. Movimiento browniano.
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Textos especializados (* indica textos de consulta):

1) Estructura atémica y molecular y espectroscopia.

- T. P. Softley, Atomic Spectra, Serie Oxford Chemistry Primers, OCP N 19, .(1994)

- L. M. Harwood y T. D. W. Claridge, Introduction to Organic Spectroscopy, Serie Oxford
ghemistxy Primers, OCP N 42, (1997).

N. J. B. Green, Quantum mechanics 1: Foundations, Serie Oxford Chemistry Primers, OCP
48, (1997).

- C. Wayne y R. Wayne, Photochemistry, Serie Oxford Chemistry Primers, OCP N 39, (1997).

- M. Diem, Introduction to Modern Vibrational Spectroscopy, John Wiley & Sons,1998.

- M. Barrow, Introduction to Molecular Spectroscopy, Mc Graw-Hill, 2nd. Ed., 1962.

- *I. Levine, Quantum Chemistry, Prentice Hall ,1999.

- *P. W. Atkins, Molecular Quantum mechanics. Oxford University Press, 2nd. Ed., (1994).

2) Termodindmica y termodindmica estadistica.

- E. A. Guggenheim, Termodinamica, Technes, 1970.




[ R. Fernandez Prini y E. Marceca, Materia y-Moléculas, EUDEBA, 2000,
- *R. S. Berry, S. A. Rice y J. Ross, Physical Chemistry, John Wiley & Sons, 1980.
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