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PROGRAMA - ANO 2018

Espa_CIo Termodinamica Molecular |
Curricular: |
|Carécter: Obligatoria Periodo: |22 Semestre .~ |
lCarrera: Licenciatura en Ciencias Basicas con orientacién en Quimica '
Profesor .
Dra. V |
Responsable: ra. Vanesa Galassi |
L : |
FRRO DoRenre: Dr. Mario G. Del Pépolo j
|

Carga Horaria: 96 Hs

Requisitos de Cursado:

Correlativas aprobadas: Calculo Il y Fisica General lIl.
Correlativas regularizadas: Probabilidad y Estadistica y Quimica Fisica.

1- EXPECTATIVAS DE LOGRO

e Interpretar procesos y cantidades termodindmicas en términos del
comportamiento atdmico o molecular. Proveer una interpretacion
molecular de las leyes de la termodindamica. |

|
e Adquirir conocimientos bdsicos de quimica cudntica, espectroscogpia,
termodindmica estadistica y de la teoria de las velocidades de reacciéi..

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

Utilizar herramientas computacionales para resolver problemas de guimic.
cuantica y termodindmica estadistica.

2- DESCRIPTORES

Postulados de la mecdnica cuantica. Ecuacién de Schrodinger. Sistemas
modelo: particula en caja, oscilador arménico, rotor rigido. Principic
variacional y teoria de perturbaciones. Estructura electrénica de atomos vy
moléculas. Modelo de electrones no interactuantes. Enlaces quimicos vy
fuerzas interatoémicas. Espectroscopia  Molecular. Termodindmica
estadistica. Funciones de particion. Potenciales . termodinamicos.
Interpretacién molecular de las leyes de la termodindmica. Ecuaciones de | |
estado para sdélidos, liquidos y gases. Equmbrlo guimico y funciones dc | |
particién. Teoria de las velocidades de reaccién.
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3- CONTENIDOS ANALITICOS (Defina los contenidaos de cada
unidad, subdividiendolos en temas, respetando los
contenidos minimos indicados en el plan de estudio
correspondiente)

UNIDAD 1: MECANICA CUANTICA

Fundamentos y postulados de la mecanica cuantica. La ecuacién de
Schrédinger independiente del tiempo. Particula en una caja
unidimensional. Particula en una caja tridimensional. Degeneracion.
Operadores. El oscilador armoénico unidimensional. El rotor rigido de dos
particulas. Métodos aproximados: método variacional y teoria de
perturbaciones.

UNIDAD 2: ESTRUCTURA ELECTONICA DE ATOMOS Y MOLECULAS
Atomo de hidrégeno. Momento angular orbital. El spin del electrén. Atomo
de helio y el principio de Pauli. Teoria de electrones independientes.
Atomos multielectrénicos y tabla periédica. 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
interacciéon de configuracion.

UNIDAD 3: ESPECTROSCOPIA MOLECULAR

Espectroscopia. Reglas de seleccién. Rotacién y vibracion de moléculas.
Espectros rotacionales y vibracionales de moléculas diatémicas. Rotaciéon y
vibracion de moléculas poliatémicas. Espectroscopia infrarroja, Raman, y
electrénica.

UNIDAD 4: MECANICA ESTADISTICA

Macroestados y microestados. Ensambles estadisticos. Ensambles
microcandnico y candnico. Distribucién de velocidades en una dimensién.
La distribucién de Maxwell de rapidez molecular. Valores comparativos de
la distribucién de la rapidez: Vmes, Vmp, Y Vms. Ley de distribucién de
Boltzmann. Funcién de particion. Funcién de particién molecular. Funcién
de particién total. Funcién de particién traslacional. Funcién de particién
rotacional. Funcidn de particién vibracional. Funcién de particidén
electrénica.

UNIDAD 5: TERMODINAMICA ESTADISTICA

Funciones de particién y cdlculo de cantidades termodinamicas. Relacién
entre funciones de particién y potenciales termodinamicos. Interpretacion
estadistica de la Primera y de la Segunda Ley de la Termodindmica. Célculo
de ecuaciones de estado para sélidos, liguidos y gases. Equilibrio quimico
en sistemas ideales.

UNIDAD 6: TEORIA DE LAS VELOCIDADES DE REACCION

Teoria de las colisiones. Frecuencia y requerimientos. Superficies de
energia potencial. Teoria del estado de transicién. Ecuaciéon de Eyring.
Aspectos termodindamicos. Dinamica de las colisiones moleculares.
Transferencia de electrones en sistemas homogéneos.

4-BIBLIOGRAFIA GENERAL

1. D. McQuarrie 'y J. D. Simon, “Physical Chemistry - A Molecular
Approach”, University Science Books, 1* Ed. ( ).
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2. . Levine, “Fisicoquimica”, Ed. Mc Graw Hill Volumen | 5ta. Ed. (2004).

. T. L. Hill, “An introduction to statistical thermodynamics”, Courier
Corporation (1986).

4. M. W. Hanna, “Mecanica Cuantica para Quimicos”, Fondo Educativo
Interamericano, (1985).

5-METODOLOGIA DE ENSENANZA Y EVALUACION DURANTE EL
CURSADO

El desarrollo de los temas se llevard a cabo a través de los siguientes
recursos: (i) Exposicién de contenidos conceptuales en clases tedricas, (ii)
Resolucion de problemas en clases practicas de aula, (iii) Desarrollo de
experiencias en clases practicas de laboratorio de informatica, (iv) Clases
de consulta. La evaluacién del aprendizaje se llevara a cabo a través de los
informes de los trabajos practicos computacionales, dos examenes
parciales, y/o un examen final integrador, segun corresponda.

6- CONDICIONES DE REGULARIDAD TRAS EL CURSADO

Haber asistido y aprobado el 80% de los trabajos practicos
computacionales. Haber aprobado los dos examenes parciales con una
calificacién mayor a 4 (cuatro).

7- SISTEMA DE APROBACION Y/O PROMOCION DEL ESPACIO

La promocién de la asignatura requerira de la aprobacién de los exdmenes
parciales con una calificacion mayor o igual al 7 (siete) y del cumplimiento
de las condiciones de regularidad. La calificacion final serd el promedio de
las notas de los dos parciales.

Aguellos alumnos que acrediten regularidad en la asignatura estaran en
condiciones de rendir un examen final para lograr la aprobaciéon de la
misma. El examen final escrito sera integrador y estara basado en el
programa de la materia, las guias de trabajos préacticos y la bibliografia.

Los alumnos que no cumplan con las condiciones establecidas en el punto
6, seran considerados alumnos no regulares. En tales casos el examen final
tendra dos instancias: un examen de laboratorio de informéatica que deberd
ser aprobado para acceder a un examen final escrito integrador. La
calificacidn final seréd la del examen escrito.

PROMOCIONABLE (Marque con una cruz la respuesta correcta) | Sl X | NO




