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Facultad de Quimica Bioquimicay Farmacia
Departamento: Quimica
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| - Oferta Académica

.

Materia Carrera Plan Afo Periodo

ESTRUCTURA DE LA MATERIA LIC. EN QUIMICA 311 2023 1° cuatrimestre

Il - Equipo Docente

Docente Funcion Cargo Dedicacion
FERRARI, GABRIELA VERONICA Prof. Responsable P.Adj Exc 40 Hs
MONTARNA, MARIA PAULINA Prof. Colaborador P.Tit. Exc 40 Hs
DAVILA, YAMINA ANDREA Responsable de Préctico JTP Exc 40 Hs
MUNOZ, VANESA ALEJANDRA Responsable de Préctico JTP EXc 40 Hs

[l - Caracteristicasdel Curso

Credito Horario Semanal

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

6 Hs Hs Hs 1Hs 7Hs
Tipificacion | Periodo
B - Teoriacon précticas de aulay laboratorio 1° Cuatrimestre
Duracion
Desde Hasta | Cantidad de Semanas | Cantidad de Horas
13/03/2023 23/06/2023 15 110

IV - Fundamentacion

El curso “Estructurade laMateria” esta dirigido a estudiantes de tercer afio de la carrera Licenciaturaen Quimica. Los
requisitos necesarios para cursar esta asignaturaimplican que lasy los estudiantes hayan aprobado los cursos Matemétical y
Il'y regularizado los cursos Matematica lll, Fisical y QuimicaFisical. Estas asignaturas, junto con QuimicaGenera 1y Il y
Quimica Inorgénica brindan las herramientas mateméticas y |os conceptos quimicosy fisicos para poder interpretar los
fendmenos que se estudiardn en el curso Estructura de laMateria.

L os conocimientos impartidos en este curso seran Utiles en asignaturas como Quimica Organicall y 111, Estado sélido y
Quimica Analiticall. Algunos conocimientos de Quimica Organica | son necesarios para el desarrollo del curso, asignatura
gue se cursa en forma simultanea.

El curso Estructura de la Materia contribuye ala formacion béasica del estudiante en Quimica Cuanticay Espectroscopia. Se
estudiara la ecuacion de Schrddinger y qué pasos son necesarios para calcular la energia de los &omos individuales que
componen unamoléculay la energia de la molécula misma. Se analizara también como la mecanica cuantica puede utilizarse
parainterpretar €l espectro de un atomo o moléculay laformaen que puede obtenerse informaci én experimental respecto de
[os mismos.

El curso tiene una duracién de quince semanas con una carga horaria semanal de siete horas. Se cuenta con un entorno
virtual de ensefianzay aprendizaje queincluye al aulavirtual de lamateriaen el sistemade Aulas Virtualesdela UNSL y
recorridos interactivos realizados en Genially. En ellos se ofrecen herramientas de comunicacion y de trabajo colaborativo
asincronasy diferentes herramientas de evaluacion del aprendizaje. De ser necesario proponer encuentros virtuales
sincronicos se utilizaran herramientas como Google Meet, Hangouts y Zoom.
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L os modelos de la materia se describiran a nivel submicroscdpico en conexidn con la evidencia experimental en la que se
sustentan y reflexionando sobre €l proceso de interpretacion y argumentacion através del cual se generan. Esto promovera el
aprendizgje significativo y contribuirdamotivar alasy los estudiantes. El foco no estaré puesto en transmitir informacién
sino en reflexionar sobre |os conceptos e ideas que nos permitan entender laforma en que se desarrolla el pensamiento.

El curso estd pensado desde una concepcion constructivista del aprendizaje, buscando no lareproduccion sino la
reelaboracion de contenidos por parte de losy las estudiantes. Los conceptos se presentarén conectados con su utilidad y su
posible aplicacién préactica. Se fomentara el andlisisy ladiscusiéon de articul os cientificos o de divulgacion referidos ala
tematica como una forma de relacionar el contenido con sus aplicaciones y de favorecer la expresién oral delasy los
estudiantes. En este sentido se plantean también instancias de exposicion oral de mapas conceptual es, tablas comparativas,
infografias, etc. Buscando favorecer la expresion escritade lasy los estudiantes, se preveé la elaboracion de informes de
trabaj os précticos de laboratorio y computacional es.

Se propone €l uso de estrategias de Internacionalizacion del Curriculo como el uso de bibliografia en idiomas distintos al
espafiol, particularmente en inglés, y el uso de parciales empleados por otras universidades extranjeras como ejercitacion del
CUrso.

El equipo docente analizaré continuamente lainteractividad real y €l progreso del aprendizaje, gjustando los tiempos,
contenidos y la ayuda segin las necesidades. El rol del equipo docente serd el de asesor y guia del auto-aprendizaje,
motivador y facilitador de recursos, promoviendo lainteraccion real con cada estudiante y realizando los aj ustes necesarios
paralograr que cada uno y cada una construya su propio aprendizaje.

Se utilizaré la potencialidad que presentan los videos, elaborados por €l equipo de cétedra o por otras fuentes, para el
desarrollo de temas del curriculum recurriendo a ellos parailustrar conceptos que suelen ser de dificil comprension. Estos
videos seran parte del aulavirtual de forma que los estudiantes puedan consultarlos cuando o deseen.

Se redlizara una evaluacion formativa que incluye diferentes instancias de evaluacion, incluyendo autoevaluaciones y
co-evaluaciones.

V - Objetivos/ Resultados de Aprendizaje

El curso tiene como objetivos preparar a estudiante para:

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

- Aprehender la fundamentaci 6n mecano-cuantica de la Espectroscopiay su aplicacion ala determinacion de la estructura
molecular.

- Ejercitarse en la extraccion de informacién estructural cuantitativa de |los fenémenos espectroscopicos Utiles en Quimica.

V1 - Contenidos

Tema 1: Teoria cuantica.

Origenes de la mecénica cuantica. Dualidad onda-particula. Ecuacion de Schrédinger. Interpretacién de Born de la funcién de
onda. Normalizacion. Informacién de lafuncion de onda. Cuantizacion. Principio de incertidumbre. Postulados de la
mecanica cuantica

Tema 2; Aplicaciones de lateoria cuantica.

Movimiento de traslacién. Particula en una caja. Movimiento de vibracion: niveles de energiay funciones de onda.
Movimiento de rotacion. Particula en un anillo. Cuantizacién. 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 complgjos. Estados singulete
y triplete. Acoplamiento espin-Orbita. Términos espectralesy reglas de seleccion.

Tema4: Estructura Molecular

Aproximacion de Born-Oppenheimer. Teoriadel enlace valencia. Teoria de |os orbitales moleculares. |6n molécula
hidrégeno. Moléculas diatdmicas homonucleares y heteronucleares. Orbitales moleculares para sistemas poliatémicos.
Aproximacion de Hiickel. Energia de deslocalizacion “pi”. Orden de enlace. indice de valencialibre. Distribuciones de carga.
Predicciones de reactividad.

Tema5: Interacciones moleculares.

Propiedades eléctricas de las moléculas. Momentos dipolares eléctricos. Polarizabilidad. Permitividades relativas.
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I nteracciones entre moléculas. Interacciones entre dipolos. Interacciones repulsivas y totales.

Tema 6: Simetriamolecular.

Elementos de simetria. Operaciones de simetria. Clasificacion de moléculas segiin 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 el 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 niicleos. Resonancia magnética
nuclear. Resonancia paramagnética electronica.

VII - Plan de Trabaj os Practicos

A- TRABAJOS PRACTICOS DE AULA.
Se resolverdn mas de 80 gercicios relativos a los temas desarrollados y a menos dos parciales de asignaturas similares
utilizados por universidades extranjeras.

B- TRABAJOS PRACTICOS EXPERIMENTALES.
Se prevé larealizacion de tres Trabajos Précticos de Laboratorio.

- Normas de Seguridad en el Laboratorio: Normas basicas de seguridad. Equipos de proteccién personal. Higieney
condiciones generales de trabajo. Manipulacién de material de laboratorio. Disposicion y eliminacion de residuos. Acciones a
Seguir en caso de emergencia.

- Espectroscopia Ultravioleta. Resolucion de mezclas benceno-tolueno. Objeto: Andlisis de mezclas binarias utilizando
espectroscopia ultravioleta. Determinacion de los coeficientes de extincién molar y de la composicién de la mezcla.

- Espectroscopia Ultravioleta-visible: Objeto: Estudio de los corrimientos de las bandas de absorcién en funcién de los
sustituyentes.

- Espectros de Fluorescencia: Objeto: Estudiar el espectro electrénico de fluorescencia de 9,10-dimetilantraceno analizando
las transiciones implicadas.

C- TRABAJOS PRACTICOS COMPUTACIONALES

Se realizaran dos trabaj os practicos donde se ensayaran programas para €l calculo de energias, estudio de orbitales HOMO y
LUMO, andlisis de enlaces, andlisis vibracionales y diversas propiedades de interés quimico utilizando métodos
semi-empiricos.

VIII - Regimen de Aprobacién

- Toda comunicacion o citacién se hara utilizando el foro de la seccion “Novedades’ del Aulavirtual.
- Los Trabajos Précticos deberan cumplirse en los dias y hora que establezca la Cétedra, previo alos parciales que contengan
dichos contenidos.

Dada la evaluacion formativa propuesta para €l curso, para alcanzar la condicién de REGULAR los estudiantes deben:
1) Redlizar los Trabajos Précticos de Aula, lo que implica:
a) Resolver todos los gjercicios indicados en cada tema estudiado

b) Elaborar y presentar por cada tema estudiado y segiin se indique, un mapa conceptual, tabla comparativa o infografia, que
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cumpla con |os parametros de la rdbrica de eval uaci 6n especificada por € equipo docente
c) Defender en formaoral uno de estos mapas conceptual es, tablas comparativas o infografias.

2) Aprobar los Trabajos Practicos de Laboratorio y los los Trabajos Préacticos Computacionales, lo que implica:

a) Rendir satisfactoriamente el cuestionario previo.

b) Desarrollar correctamente la parte experimental o los calculos computacionalesy analizar correctamente los datos
obtenidos

c) Presentar através del Aula Virtual un informe ordenado que incluya: las operaciones fundamentales, cuadro de valores,
calculos, gréficas, erroresy conclusiones. Este informe debe ser presentado através del AulaVirtual y en un lapso no mayor
auna semana de haber realizado €l trabajo experimental .

El estudiante podra ser interrogado durante el desarrollo de cualquier Trabajo Préctico de Laboratorio o Computacional. En
ningun caso una Comisién de Estudiantes iniciara un Trabajo de Laboratorio sin que previamente €l Personal Docente haya
dado la autorizacion correspondiente. Caso contrario cualquier dafio a instrumental utilizado sera responsabilidad de la
Comision, que estara obligada a costear su reparacion.

3) Aprobar los examenes parciales:

Se tomaran dos examenes parcial es escritos, sobre ocho de los nueve Trabajos Practicos realizados, cuyas fechas se daran a
conocer con anticipacion. Uno de los Trabajos Précticos se evaluara a través de actividades en €l aulavirtual. Podran rendir
los exdamenes parciales aquell os estudiantes que, para cada temaincluido en €l parcial, hayan:

a) Realizado € 100% de los Préacticos de Aula

b) Aprobado el 100% de los Trabajos Practicos de Laboratorio o Computacionales,

¢) Entregado el 100% de |os mapas conceptual es, tablas comparativas o infografias solicitadas.

Se ofrecerén 2 (dos) recuperaciones por cada examen parcial. Los Parciales se aprobarén con e 70% (siete puntos).

Unavez alcanzada la condicion de regular, los estudiantes deberan aprobar un examen final tedrico en algun turno de examen
ofrecido por lainstitucion.

Esta asignatura of rece la posibilidad de PROMOCION sin examen final. Para ello |os estudiantes en condiciones de acceder a
la promocién deben cumplir todos |os requisitos previamente indicados para acceder alaregularidad y, ademas:

1) Defender en forma oral todos |os mapas conceptuales, tablas comparativas o infografias elaborados.

2) Aprobar los exdamenes parciales con unanotaigual o superior a8 (ocho)

3) Aprobar un exdmen tedrico integrador a finalizar la cursada, involucrando latotalidad de los temas de la asignatura.

Dadas las caracteristicas del curso no se puede rendir €l examen final en condicion de alumno LIBRE.

I X - Bibliografia Basica

[1] ATKINS, P.; DE PAULA, J. “QuimicaFisica’, 82 Ed., Ed. M édica Panamericana, 2008.

[2] BARROW, G.M. "Estructura de las moléculas’; Ed. Reverté, 1967

[3] CASTELLAN, G.W. "Fisicoquimica"; Fondo Educativo Interamericano, S.A., México, tltimaedicion.

[4] LEVINE, I.N. "Fisicoquimica'; Mc Graw-Hill, 52 Ed., 2004.

[5] LEVINE, I.N. "Quimica Cuantica', 52 Ed., Prentice-Hall, 2010.

[6] HOLLAS, JM. “Modern Spectroscopy”, 42 Ed., Wiley, 2004.

[7] RECURSOS MULTIMEDIA DISPONIBLES EN EL AULA VIRTUAL:

[8] DAVILA, Y. A. “Cuantizando lacuantica’. [Infografia]. 2021.

[9] DAVILA Y. A. “Quimica Computacional” [Recorrido Genialy interactivo], 2021

[10] FERRARI, G. V., Teoriasdelostemas 1 a5y 7 [Videos]. 2020-2021.

[11] MONTANA, M. P. “Espectroscopia Uv-Vis’ [Infografia I nteractiva]. 2020.

[12] SANTAOLALLA, J. “¢Laluz es unaparticulao unaonda?’ [Video]. Universidad Politécnica. 2015.
https://www.youtube.com/watch?v=U4-DmT12D9E

[13] SANTAOLALLA, J. “Que no te mareen j Todo lo que siempre quisiste saber sobre el SPIN!” [Video]. Universidad
Politécnica. 2018. https.//www.youtube.com/watch?v=Hq4Q36Y Sm8o& feature=youtu.be

[14] ARTICULOS DE DISCUSION

[15] MARTINEZ DE LA FE, E. “LalA penetraen € sistema cuantico que originalamateriay lavida’ Tendencias, 2020.
https://tendencias21.|evante-emv.com/la-i a-penetra-en-el-sistema-cuantico-que-origina-la-materia-y-la-vida.html.
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[16] ROSAS ORTIZ, O. “Entrelazamiento cuantico y universos paralelos’ Conversus, 70 18-23, 2008.
[17] APARICI, A. “Benceno: un anillo paradominarlos atodos’ Diario “Larazén” - Sociedad, 11/03/2020.

X - Bibliografia Complementaria

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

[2] LEVINE, I. N.: "Espectroscopia Molecular”, Ed. AC, Esparia, 1980.

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

[5] RUSCA, J.B., GALLO, V.B.y Col.: “Quimica Cuéntica’, Ed. Sintesis. Madrid, 2000

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

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

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

XI - Resumen de Objetivos

En esta asignatura se pretende que el estudiante sea capaz de entender |os problemas que aborda la Quimica Cuéntica, la
fundamentaci 6n mecano-cuantica de la Espectroscopiay gjercitarse en obtener informacion del estudio quimico-cuantico de
un sistema.

X1l - Resumen del Programa

1) Teoria cuéntica. Origenes'y principios de la mecénica cuantica. Ecuacion de Schrodinger.

2) Aplicaciones de lateoria cuantica. Movimientos de traslacion, vibracion y rotacion. Técnicas de aproximacion.

3) Estructuray espectro atémicos. Atomos hidrogenoides, multielectronicos y complejos.

4) Estructura Molecular. Aproximacion de Born-Oppenheimer. Teorias del enlace valenciay de los orbitales moleculares.
Aplicacion a sistemas poliatomicos.

5) Interacciones moleculares. Propiedades eléctricas de las moléculas. Interacciones entre mol éculas.

6) Simetriamolecular. Elementos de simetria. Aplicaciones ala espectroscopia.

7) Espectroscopia molecular. Caracteristicas generales. Espectros de rotaci én. Espectros de vibracion.

8) Espectroscopia electrénica. Transiciones el ectrénicas. Estados excitados. Fotoquimica.

9) Resonancia magnética. Efecto del campo magnético. Resonancia magnética nuclear y paramagnética el ectrénica.

X111 - Imprevistos

Las horas restantes del crédito horario de la asignatura se destinaran a trabajos préacticos adicional es.

X1V - Otros

Datos de contacto:

Prof. Dra. Gabriela V. Ferrari
Box 62, 2° Piso Bloque 11
gvferrari@gmail.com
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