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1- OBJETIVOS Y EXPECTATIVAS DE LOGRO

» Adquirir conocimientos basicos de quimica cuantica, espectroscopia, mecéanica
estadistica y de la teoria de las velocidades de reaccion.

e Conocer el comportamiento de los sistemas macroscopicos que gobiernan la
fisicoquimica y sus transformaciones mediante el estudio de situaciones de no-
equilibrio.

» Desarrollar las habilidades y competencias en la resolucion de situaciones
problematicas planteadas en los diferentes sistemas estudiados.

» Interpretar el concepto de cinética quimica en diferentes sistemas y condiciones
como asi también la importancia de sus aplicaciones.

» Manipular en forma apropiada el instrumental de laboratorio y adquirir las destrezas
necesarias para el correcto desempefio de las actividades desarrolladas en el
mismo.

» Utilizar sistemas de representacion gréfica y analitica, aplicando modelos de

simulacién simple de los procesos estudiados.

2- CONTENIDOS ANALITICOS

UNIDAD 1: MECANICA CUANTICA

Radiacion del cuerpo negro y cuantizacion de la energia. Fotones y efecto fotoeléctrico.
Hipotesis de De Broglie. Principio de incertidumbre. Fundamentos de la mecéanica
cuantica. La ecuacion de Schrddinger independiente del tiempo. Particula en una caja
unidimensional. Particula en una caja tridimensional. Degeneracion. Operadores. El
oscilador armonico unidimensional. El rotor rigido de dos particulas. Métodos
aproximados.

UNIDAD 2: ESTRUCTURA ATOMICA Y MOLECULAR

Atomo de hidrégeno. El spin del electron. Atomo de helio y el principio de Pauli. Atomos
multielectronicos y tabla periddica. Enlaces quimicos. La aproximacion de Born-
Oppenheimer. La molécula-ion de hidrégeno. Método de los Orbitales Moleculares (OM).
Funciones de onda Hartree-Fock y de interaccion de configuracion.

UNIDAD 3: ESPECTROSCOPIA Y FOTOQUIMICA

Radiacion electromagnética. Espectroscopia. Rotacion y vibracion de moléculas.
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Espectros rotacionales y vibracionales de moléculas diatbmicas. Rotacion y vibracion de
moléculas poliatdbmicas. Espectroscopia infrarroja, Raman, electrénica y de resonancia
magnética.

UNIDAD 4: MECANICA ESTADISTICA

Macroestados y microestados. Ensambles estadisticos. Ensambles microcanénico y
canonico. Distribucion de velocidades en una dimensién. La distribucion de Maxwell de
rapidez molecular. Valores comparativos de la distribucion de la rapidez: Vimed, Vimp, Y Vms.
Ley de distribucion de Boltzmann. Funcion de particion. Funcién de particibn molecular.
Funcion de particion total. Funcién de particion traslacional. Funcién de particion
rotacional. Funcién de particion vibracional. Funcién de particion electronica. Funciones
de particion para determinar cantidades termodinamicas. Equilibrio quimico. Teoria del
estado de transicion.

UNIDAD 5: TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION
Teoria de las colisiones. Frecuencia y requerimientos. Superficies de energia potencial.
Teoria del estado de transicion. Ecuacion de Eyring. Aspectos termodinamicos. Dindmica
de las colisiones moleculares. Transferencia de electrones en sistemas homogéneos.

UNIDAD 6: CINETICA DE LAS REACCIONES HOMOGENEAS. MODELOS CINETICOS
Cinética quimica. Clasificacion de las reacciones. Variables que afectan a la velocidad de
reaccion. Definicién de la velocidad de reaccion. Factor dependiente de la concentracion
en la ecuacién cinética. Reacciones simples y mudltiples. Reacciones elemental y no
elemental. Punto de vista cinético del equilibrio en reacciones elementales. Molecularidad
y orden de reaccion. Coeficiente cinético k. Representacion de la velocidad de reaccion.
Modelos cinéticos para reacciones no elementales. Ensayo con modelos cinéticos.

UNIDAD 7: EFECTO DE LA TEMPERATURA EN LA ECUACION CINETICA
Factor dependiente de la temperatura en la ecuacion cinética. Dependencia de la
temperatura segun la ecuacién de Arrhenius. Dependencia de la temperatura segun la
termodindmica. Dependencia de la temperatura a partir de la teoria de colision.
Dependencia de la temperatura a partir de la teoria del estado de transicion.
Comparacion de ambas teorias. Comparacion de las teorias con la ecuacion de
Arrhenius. Energia de activacion y dependencia de la temperatura.

UNIDAD 8: INTERPRETACION DE LAS LEYES DE VELOCIDAD
Reacciones elementales. Reacciones elementales consecutivas. Prediccion de la
velocidad. Reacciones unimoleculares. Mecanismos. Cinética de las reacciones
complejas. Reacciones en paralelo. Reacciones en serie. Reacciones sucesivas
irreversibles de diferentes o6rdenes. Reacciones reversible en serie o0 en paralelo.
Reacciones en serie-paralelo. Reacciones en cadena. Leyes de velocidad. Cinética de
polimerizacion.

UNIDAD 9: CATALISIS HOMOGENEA, ENZIMATICA Y HETEROGENEA
Catalisis homogénea. Caracteristicas. Enzimas. Propiedades cinéticas de las enzimas.
Mecanismo de Michaelis-Menten. Regulacion. Eficiencia. Ecuacion de Lineweaver-Burk.
Union del sustrato y accién enzimética. Sitios activos. Catalisis general acido-base.
Catalisis mediadas por iones metalicos. Catalisis covalente. Inhibicion enzimatica.
Aplicaciones. Fotoquimica. Mecanismos de la catalisis heterogénea. Actividad catalitica
en superficies. Catdlisis e industria quimica.

UNIDAD 10: CINETICA DE LAS REACCIONES HETEROGENEAS
Caracteristicas de las reacciones heterogéneas. Presencia de una interfase. Naturaleza
de la interfase. Area y geometria de la interfase Capa de pelicula. Efecto de la velocidad
del fluido. Efecto de la temperatura. Efecto de la concentracidbn de reactivo.
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Comportamiento electroquimico de reacciones heterogéneas. Nucleacion. Reacciones
autocataliticas. Efecto de los productos de reaccidén. Uso de softwares en cinética de
reacciones heterogéneas.

TRABAJOS PRACTICOS DE LABORATORIO

1. Laboratorio de computacién 1: cuantica y espectroscopia
2. Laboratorio de computacion 2: mecanica estadistica y dinamica quimica

3. Laboratorio de computaciéon 3: resolucion de ecuaciones diferenciales acopladas en
cinética quimica.

4. Efecto de la concentracion y de la temperatura sobre la velocidad de reaccion.
5. Hidrdlisis enzimatica.
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4- METODOLOGIA DE ENSENANZA Y DE EVALUACION D URANTE EL CURSADO

METODOLOGIA
El desarrollo de los temas se efectuara utilizando los siguientes recursos:
» Exposicion de contenidos conceptuales en clases tedricas.
» Resolucion de problemas en clases practicas de aula.

» Desarrollo de experiencias en clases practicas de laboratorio.

EVALUACION

Para realizar la evaluacion del aprendizaje de los contenidos y de los procedimientos
se realizaran:

» Cuestionarios de clases de laboratorios: Serdn evaluados durante el practico
correspondiente, de manera escrita u oral. Se contara con dos instancias de
recuperacion.
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» Tres examenes parciales, cuyos contenidos versaran sobre temas analizados
previamente durante las clases de teoria y de practica. Se contara con tres
instancias de recuperacion, las cuales el alumno utilizara segun su necesidad.

6- CONDICIONES DE REGULARIDAD TRAS EL CURSADO

Para acreditar regularidad en la asignatura, el alumno debera cumplir con lo
siguiente:

» Asistencia obligatoria al 70% de las clase teoéricas - practicas.
» Aprobacién del 100 % de los trabajos practicos de laboratorio.

» Aprobacion del 100 % de los examenes parciales.

7- SISTEMA DE APROBACION Y PROMOCION DE LA ASIGNATU RA

Aquellos alumnos que acrediten regularidad en la asignatura, cumpliendo con los
requisitos previamente expuestos, estaran en condiciones de rendir un examen final para
lograr la aprobacion de la misma.

El examen final ser& integrador, basado en el programa de la materia, guia de estudios y
bibliografia. EI mismo constara de dos instancias, una escrita y otra oral.

Los alumnos que no cumplan con las condiciones establecidas, serdn considerados
alumnos no regulares y tendran acceso a rendir examen final de la asignatura en calidad
de alumnos libres.

Para acreditar el Espacio Curricular en calidad de alumnos libres, deberdn aprobar los
trabajos practico de laboratorio y un examen escrito de todos los temas incluidos en el
programa vigente, luego pasaran a una instancia oral.

8- SISTEMA DE CALIFICACION

El sistema de calificacion de la asignatura se regira de acuerdo a lo establecido en la
ordenanza Nro. 108 de la Universidad Nacional de Cuyo. Se regirAd por una escala
ordinal, de calificacion numérica, en la que el minimo exigible para aprobar equivaldra al
SESENTA POR CIENTO (60%). Este porcentaje minimo se traducird, en la escala
numérica, a un SEIS (6). Las categorias establecidas refieren a valores numéricos que
van de CERO (0) a DIEZ (10) fijandose la siguiente tabla de correspondencias:

Resultado Escala Numérica Escala Porcentual

Nota %
0 0%

1 1al2%

NO APROBADO 2 13 a 24%

3 25 a 35%

4 36 a47%

5 48 a 59%
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Resultado Escala Numérica Escala Porcentual
6 60 a 64%
7 65 a 74%
APROBADO 8 75 a 84%
9 85 a 94%
10 95 a 100%

Cuando la primera (1?) cifra decimal, en la escala porcentual, sea de CINCO (5) o mas, se
aproximara al valor entero inmediato superior.
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