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| - Oferta Académica

Materia Carrera Plan Afo Periodo

ESTRUCTURA DE LA MATERIA LIC. EN QUIMICA 5/04 2018 1° cuatrimestre

Il - Equipo Docente

Docente Funcion Cargo Dedicacion
FERRARI, GABRIELA VERONICA Prof. Responsable P.Adj Semi 20 Hs
MONTARNA, MARIA PAULINA Prof. Colaborador P.Tit. Exc 40 Hs
NIETO VAZQUEZ, RODOLFO RUBEN Responsable de Préctico JTPTC 30Hs

[l - Caracteristicasdel Curso

Credito Horario Semanal

Teorico/Préactico |Tedricas| Practicasde Aula | Pract. delab/ camp/ Resid/ PIP, etc. | Total

4 Hs Hs Hs 3Hs 7Hs
Tipificacion | Periodo
B - Teoriacon précticas de aulay laboratorio 1° Cuatrimestre
Duracion
Desde Hasta | Cantidad de Semanas | Cantidad de Horas
12/03/2018 22/03/2018 15 110

IV - Fundamentacion

La ensefianza de las unidades teméticas tedricas y experimentales del presente programa contribuye ala formacién basica del
estudiante en Quimica Cuantica. Se estudiara la ecuacion de Schrodinger y que pasos son necesarios para calcular la energia
de los &tomos individual es que componen una moléculay la energia de la molécula misma.

Se analizara también como la mecanica cuantica puede utilizarse parainterpretar €l espectro de un atomo o moléculay la
forma en que puede obtenerse informaci6n experimental respecto de los mismos.

L os temas desarrollados serviran de apoyo también para comprender en mayor profundidad otras materias profesionales de la
Carrera.

V - Objetivos/ Resultados de Aprendizaje

El curso tiene como objetivos preparar al estudiante para:

- Entender que problemas aborda la Quimica Cuantica, cdmo los aborday cudl eslainformacion que se puede obtener del
estudio quimico-cuantico de un sistema.

- Aprehender la fundamentacion mecano-cuantica de la Espectroscopiay su aplicacion ala determinacion de la estructura
molecular.

- Ejercitarse en la extraccion de informacion estructural cuantitativa de los fendmenos espectroscdpicos Utiles en Quimica

VI - Contenidos

Tema 1: Teoriacuantica.
Origenes de la mecanica cuantica. Dualidad onda-particula. Ecuacion de Schrodinger. Interpretacion de Born de la funcién de
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onda. Normalizacion. Informacion de la funcién de onda. Cuantizacion. Principio de incertidumbre. Postulados de la
mecénica cuantica.

Tema 2: Aplicaciones de lateoria cuantica.

Movimiento de traslacién. Particula en unacaja. Movimiento de vibracion: niveles de energiay funciones de onda.
Movimiento de rotacion. Particula en un anillo. Cuantizacion. Espin.

Tema 3: Estructuray espectro atémicos.

Atomos hidrogenoides. Estructura. Orbitales atdmicos y sus energias. Transiciones espectroscopicas y reglas de seleccion.
Atomos, polielectronicos. Aproximacion orbital. Orbitales de campos autoconsistentes. Atomos complejos. Estados singulete
y triplete. Acoplamiento espin-Orbita. Términos espectralesy reglas de seleccidn.

Tema 4: Estructura Molecular

Aproximacién de Born-Oppenheimer. Teoriadel enlace valencia. Teoria de los orbitales moleculares. 16n molécula
hidrégeno. Moléculas diatémicas homonucleares y heteronucleares. Orbital es molecul ares para sistemas poliatdmicos.
Aproximacion de Hiickel. Energia de deslocalizacion “pi”. Orden de enlace. Indice de valencialibre. Distribuciones de carga.
Predicciones de reactividad.

Tema5: Interacciones moleculares.

Propiedades el éctricas de las moléculas. Momentos dipolares el éctricos. Polarizabilidad. Permitividades relativas.

I nteracciones entre moléculas. I nteracciones entre dipolos. Interacciones repulsivas y totales.

Tema 6: Simetriamolecular.

Elementos de simetria. Operaciones de simetria. Clasificacion de moléculas seglin su simetria. Consecuencias de la simetria.
Tema 7: Espectroscopia molecular.

Caracteristicas generales. Intensidad y ancho de linea. Espectros rotacionales puros. Momentos de inercia. Niveles de energia
rotacional. Transiciones rotacionales. Célculos de longitudes de enlace. Espectros vibracionales de moléculas diatomicas.
Reglas de seleccion. Constantes de fuerza. Vibraciones de moléculas poliatdmicas. Modos normales. Espectros de absorcion
infrarrojo.

Tema 8: Espectroscopia el ectronica.

Caracteristicas de las transiciones electronicas. Espectros €l ectronicos de moléculas diatdbmicas y poliatdmicas. Estados
excitados. Fluorescencia. Fosforescencia. Fotoquimica

Tema 9: Resonancia magnética.

Efecto del campo magnético sobre los electronesy el nicleo. Energias de electrones y nlicleos. Resonancia magnética
nuclear.

VIl - Plan de Trabajos Practicos

TRABAJOS PRACTICOS DE AULA.
Se resolveran més de 80 gjercicios relativos a los temas desarrollados.

TRABAJOS PRACTICOS EXPERIMENTALES.

1- Normas de Seguridad en €l Laboratorio.

Normas bésicas de seguridad. Equipos de proteccion personal. Higiene y condiciones generales de trabajo. Manipulacion de
material de laboratorio Disposicion y eliminacion de residuos. Acciones a seguir en caso de emergencia.

2- Estudio estructural dela 2',3-dihidroxichalcona
Objeto: Aplicacion del método de Guggenheim para el célculo del momento dipolar de 2',3-dihidroxichal cona.

3- Espectroscopiainfrarroja.

Objeto: En la experiencia, se trata de mostrar, en espectroscopia IR, el desplazamiento que sufre la banda del grupo carbonilo
al variar sus vecindades. También se estudia lainfluencia de la unién puente hidrégeno sobre la banda de estiramiento del
grupo oxhidrilo.

4- Espectroscopia Ultraviol eta. Resolucion de mezclas benceno-tolueno.

Objeto: Andlisis de mezclas binarias utilizando espectroscopia ultravioleta. Determinacion de | os coeficientes de extincion
molar y de la composicion de lamezcla.
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5- Espectroscopia Ultravioleta-visible.
Objeto: Estudio de los corrimientos de las bandas de absorcion en funcion de los sustituyentes.

6- Espectros de Fluorescenciay Raman.
Objeto: Determinacion del espectro electronico de fluorescencia de una sustancia en solucion y del espectro Raman
vibracional de un disolvente. Andlisis de las transiciones implicadas y de las frecuencias vibracional es.

I1. TRABAJOS PRACTICOS COMPUTACIONALES
Se realizaran dos trabajos préacticos donde se ensayaran programas para el calculo de energias, estudio de orbitalesHOMO y
LUMO, andlisis de enlacesy diversas propiedades de interés quimico utilizando métodos semi-empiricos.

VIl - Regimen de Aprobacion

SOBRE LOS TRABAJOS PRACTICOS

1- Para aprobar los Trabajos Préacticos del Curso, los Alumnos deberan cumplimentar el 100% del Plan de Trabajos Practicos
y €l 80 % de las clases tedrico-préacticas.

2- Los Trabajos Préacticos deberan cumplirse en los dias y hora que establezca la Cétedra.

3- Toda comunicacion o citacién se hara por medio de la seccién “Novedades’ del Aulavirtua y por el avisador de la
Cétedra

4- Cada Alumno debera cumplir semanal mente dos horas de Trabajo Préctico de Laboratorio y cinco horas de clases
Tedrico-précticas.

5- Durante el desarrollo de las clases | os equipos moviles deben permanecer en silencio. En casos de urgencia, deben ser
usados fuera del aula o laboratorio.

6- El Alumno debera concurrir alos Trabajos Préacticos munidos de |os el ementos necesarios. cuadernos, calculadora,
guardapolvo, repasador, etc.

7- Antes de larealizacion de un Préctico de Laboratorio, €l Alumno debera responder un cuestionario escrito sobre € tema
del trabajo. Solo podrarealizar el Trabajo Préctico, aquel alumno que conteste satisfactoriamente el mencionado cuestionario.
El Alumno podréa ser interrogado durante €l desarrollo de cualquier Trabajo Préctico de Laboratorio. Al finalizar €l trabajo
experimental el alumno deberd presentar através del AulaVirtual el correspondiente informe en un lapso no mayor auna
semana.

8- En ninglin caso una Comisién de Alumnos iniciard un Trabajo de Laboratorio o Computacional sin que previamente el
Personal Docente haya dado la autorizacién correspondiente. Caso contrario cualquier dafio a instrumental utilizado sera
responsabilidad de la Comision, que estara obligada a costear su reparacion.

9- Un Trabajo Préctico de Laboratorio se dara por aprobado si el Alumno cumple con los siguientes requisitos:

a. Rinde satisfactoriamente €l cuestionario previo.

b. Redlizala parte experimental correctamente.

c. Presenta un informe ordenado con las operaciones fundamental es, cuadro de valores, calculos, gréficas, errores, etc. en un
lapso no mayor auna semanaatravés del AulaVirtual.

10- Se podran recuperar hasta dos trabaj os practicos de laboratorio en cualquiera de sus instancias.

11- Los alumnos que no estén en condiciones de cursar, no podran realizar |os trabajos précticos de |aboratorio dado que no
Se encuentran cubiertos por |os seguros correspondientes.

SOBRE LASEVALUACIONES PARCIALES

1- Durante €l periodo lectivo se tomaran dos examenes parcial es escritos, sobre siete de |os nueve Trabajos Practicos
realizados, cuyas fechas se daran a conocer con al menos 10 (diez) dias de anticipacién. Podran rendir cada examen parcial
aquellos Alumnos que hayan realizado el 100% de los Précticos de Aulay Laboratorio, correspondientes a dicho parcial .
2- En ninglin caso se permitird el uso de equipos méviles como cal culadoras durante |os examenes parciales o sus
recuperaciones.

3- LaCétedra ofreceraa Alumno 2 (dos) recuperaciones por cada examen parcial, de acuerdo ala normativa vigente.

4- Dos de los Trabajos Précticos realizados se evaluardn mediante actividades en € aulavirtual.

5- Los Parciales de Trabajos Préacticos se aprobaran con e 70% (siete puntos).

6- Dadas las caracteristicas del curso, en esta asignatura no puede rendirse el examen final como alumno libre.
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I X - Bibliografia Basica

[1] ATKINS, P.; DE PAULA, J. “Quimica Fisica’, 82 Ed., Ed. Médica Panamericana, 2008.

[2] CASTELLAN, G.W. "Fisicoquimica'; Fondo Educativo Interamericano, S.A., México, tltimaedicion.
[3] LEVINE, I.N. "Fisicoquimica"; Mc Graw-Hill, 52 Ed., 2004.

[4] LEVINE, I.N. "Quimica Cuéntica", 52 Ed., Prentice-Hall, 2010.

[5] BARROW, G.M. "Estructura de lamoléculas’; Ed. Reverté, 1967

X - Bibliografia Complementaria

[1] LAKOWICZ J.: “Principles of Fluorescence Spectroscopy”, 32 Ed., Springer, 2008

[2] TURRO N.: “Modern Molecular Photochemistry”, University Science Books, California, 1991.

[3] LEVINE, I. N.: "Espectroscopia Molecular”, Ed. AC, Espafia, 1980.

[4] ATKINS, P.W. & TRAPP C.A.: “Physical Chemistry”; 5th Ed., Oxford Univ. Press, 1995.

[5] JEAN, Y., VOLATRON F. & BURDETT J.: "Anintroduction to molecular orbitals'; Oxford University Press, 1993.
[6] MORCILLO RUBIO, J.: “Espectroscopialy 2"; Univ.Nacional a Distancia de Madrid, 1992.

[7] RUSCA, JB., GALLO, V.B.y Cal.: “Quimica Cuantica’, Ed. Sintesis. Madrid, 2000

[8] BANWELL, C.N.; McCASH, E.M.: “Fundamentals of molecular Spectroscopy”; 42 Ed., McGraw-Hill, 1994.

XI - Resumen de Objetivos

En esta asignatura se pretende que el alumno sea capaz de entender |os problemas que aborda la Quimica Cuantica, la
fundamentaci on mecano-cuéantica de la Espectroscopiay egjercitarse en obtener informacién del estudio quimico-cuantico de
un sistema.

X1l - Resumen del Programa

1.Teoria cuantica.

Origenes y principios de la mecanica cuéntica. Ecuacion de Schrodinger.
2.Aplicaciones de lateoria cuantica.

Movimientos de traslacion, vibracion y rotacion. Técnicas de aproximacion.
3.Estructuray espectro atémicos.

Atomos hidrogenoides, multielectrénicosy compleos.

4.Estructura Molecular

Aproximacion de Born-Oppenheimer. Teorias del enlace valenciay de los orbitales moleculares. Aplicacion a sistemas
poliatémicos.

5.Interacciones molecul ares.

Propiedades eléctricas de las moléculas. I nteracciones entre moléculas.
6.Simetriamolecular.

Elementos de simetria. Aplicaciones ala espectroscopia.

7.Espectroscopia molecular.

Caracteristicas generales. Espectros de rotacion. Espectros de vibracion.
8.Espectroscopia electrénica

Transiciones electronicas. Estados excitados. Fotoquimica.

9.Resonancia magnética.

Efecto del campo magnético. Resonancia magnética nuclear.

X111 - Imprevistos

| Las horas restantes del crédito horario de la asignatura se destinaran a trabaj os préacticos de aula adicionales

X1V - Otros
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ELEVACIONy APROBACION DE ESTE PROGRAMA

Profesor Responsable

Firma

Aclaracion:

Fecha
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