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SALTA, 03 de agosto de 2022

EXP-EXA: N° 8.253/2022
RESD-EXA N°450/2022

VISTO

La presentacion efectuada por la Directora del Departamento de Quimica, Dra. Maria
Laura URIBURU, solicitando la aprobacién del Programa de la asignatura “Fisicoquimica II”,
como asi también del Régimen de Regularidad y Promocién para la carrera de Licenciatura en
Quimica (plan 2023); y

CONSIDERANDO

Que, el citado Programa, el Régimen de Regularidad y Promocidn, todos ellos obrantes en
las presentes actuaciones, fueron sometidos a la opinién del Departamento de Quimica y de la
Comisién de Carrera de la Licenciatura en Quimica.

Que, cumple con la RESD-EXA N° 049/2011, homologada por RESCD N° 135/2011.

Que, la Comisién de Docencia e Investigacion aconseja aprobar el Programa Analitico, el
Régimen de Regularidad y Promocion de la asignatura “Fisicoquimica IT”.

POR ELLO, y en uso de las atribuciones que le son propias;

EL DECANO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS
(ad referendum del Consejo Directivo)

RESUELV E:

ARTICULO 1°: Aprobar, el Programa Analitico de la asignatura “Fisicoquimica II”, como asi
también el respectivo Régimen de Regularidad y Promocion, para la carrera de Licenciatura en
Quimica (plan 2023), que como Anexo forma parte de la presente resolucion.

ARTICULO 2° Notifiquese fehacientemente al docente responsable de catedra: Dra. Emilce
OTTAVIANELLI. Héagase saber, con copia, al Departamento de Quimica, a la Comisidén de
Carrera de la Licenciatura en Quimica, a la Secretaria de Coordinacion Institucional, a
Vicedecanato, a la Divisién Archivo y Digesto y al Departamento de Alumnos para su toma de
razon, registro y demas efectos. Publiquese en la pagina web; siga a la Direccion del Consejo
Directivo y Comisiones para su homologacion.
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Esp. Alejandra Pacla del Olmo
Sacretaria de Coordinacidn Institucional
Facultad de Ciencias Exactas - UNSa

Mag. GUSTAVO DANIEL GIL
DECANO
FACULTAD DE CS. EXACTAS - UNSa
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PROGRAMA DE FiSICOQUIMICA II

Asignatura: Fisicoquimica II

Carrera y Plan: Licenciatura en Quimica (plan 2023)

Departamento: Quimica

Fecha de presentacion: Mayo de 2022

Profesor responsable: Emilce Ottavianelli

Docentes: Dra. Mariela Finetti y Lic. José F. Miranda

Modalidad de dictado: cuatrimestral

Carga horaria semanal: 4 h de clases tedricas y 5 h de clases practicas

Objetivos de la asignatura:

Brindar a los alumnos las bases de la quimica cuantica y como ésta se aplica para entender la
estructura electronica de los 4tomos y moléculas. Familiarizar a los alumnos con conceptos tales
como estados estacionarios de energia, orbitales atdmicos y moleculares. Explicar el origen de la
energia de enlace entre los 4tomos de una molécula. Introducir las nociones de transicion entre
estados. Conocer los fundamentos de las diferentes espectroscopias. Adquirir nociones de
termodinamica estadistica, obtencién de propiedades termodindmicas a partir de las propiedades
microscdpicas. Conocer las diferentes interacciones posibles entre moléculas.

Desarrollo del programa analitico:
TEMATI

Principios de la teoria cuantica. Cuantizacion de la energia. Caracter de particula de la radiacion
electromagnética. El caracter ondulatorio de las particulas. Microscopia electrénica. Postulados. La
funciéon de onda. Interpretacion de Born. Operadores mecanicos cuanticos. Valores propios y
funciones propias. Ecuaciéon de onda dependiente e independiente del tiempo. Superposicion de
estados y valores de expectacion. El principio de incertidumbre de Heisenberg. La forma general
del principio de incertidumbre. Medida simultanea de observables.

TEMA II

Movimiento en una dimension. Movimiento de traslacion: Particula en una caja. Cuantizacion de la
energia. Niveles de energia. Funciones. Valor més probable para la posicion. Efecto tanel.
Microscopio de efecto tinel. Movimiento de vibracion: Oscilador armoénico unidimensional.
Niveles de energia. Funciones. Propiedades de los osciladores. Vibracién de una molécula
diatomica. Técnicas de aproximacion: Teoria de perturbaciones independiente y dependiente del
tiempo. Transicion entre estados.
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TEMA III

Movimiento en varias dimensiones: Particula en una caja bi y tridimesional. Separacién de
variables, degeneracién. Movimiento de Rotacion: Momento angular. Operador momento angular y
sus componentes. Cuantizacion del momento angular. Autofunciones y autovalores. Armoénicos
esféricos. Hamiltoniano en coordenadas esféricas. Rotor rigido de una y dos particulas. Momento
angular de espin.

TEMA IV

Estructura atémica 1. Atomos hidrogenoides. Niveles de energia. Funcién de onda radial y angular.
Funciones de onda reales. Orbitales atdmicos, representaciones. Transiciones espectroscopicas.
Atomos polielectronicos. Método orbital. Atomo de Helio. Espin electrénico. Indistinguibilidad.
Principio de Pauli. Penetracién y apantallamiento. Potencial de ionizacion.

TEMA V

Estructura atémica 2. Atomos Polielectrénicos. Orbitales de Campo Autoconsistente. Momentos
angulares de espin y totales de 4&tomos polielectronicos. Reglas de Hund. Momentos magnéticos
orbital y de espin. Interaccion con un campo magnético — efecto Zeeman. Interaccion espin -
orbita. Simbolos de los términos.

TEMA VI

Simetria molecular. Elementos y operaciones de simetria. Grupos de simetria. Representaciones.
Bases. Tabla de caracteres. Aplicaciones. Orbitales adaptados por simetria. Hibridacion de
orbitales. Obtencién de funciones de onda.

TEMA VII

Estructura Molecular. Aproximacién de Born — Oppenheimer. Método variacional. Molécula i6n
— hidrégeno. Moléculas diatémicas. Método de Combinacién Lineal de Orbitales Atomicos.
Moléculas diatomicas homonucleares y heteronucleares. Espectroscopia fotoelectronica. Método de
Hiickel. Moléculas conjugadas. Hidrocarburos ciclicos. Indices de reactividad. Enlace en sélidos.

TEMA VIII

Interacciones moleculares. Interacciones electrostaticas entre iones, dipolos y cuadripolos.
Polarizabilidad, dipolos inducidos. Fuerzas de dispersion de London. Ecuaciéon de Mie y Lennard-
Jones. Enlace de hidrogeno. Interacciones moleculares en gases. Sélidos y liquidos.

TEMA IX

Espectroscopia Molecular. Interaccion de la radiacién con la materia. Absorcidn y emisién. Ley de
Lambert y Beer. Energia electrdnica, vibracional y rotacional. Reglas de seleccion. Momentos de
inercia. Moléculas rigidas, lineales, trompo esféricas y trompo simétricas. Niveles de energia.
Espectros de rotacién pura. Espectros rotacionales Raman.
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TEMA X

Espectros de vibracién — rotacion. Moléculas diatdmicas. Anarmonicidad. Estructura rotacional de
las bandas vibracionales. Espectros vibracionales Raman de moléculas diatomicas. Espectros de
moléculas poliatdmicas. Modos normales. Modos activos en IR y Raman. Estructura rotacional.

TEMA XI

Espectros electronicos. Espectros de 4tomos complejos. Espectros moleculares. Transiciones.
Estructura vibracional. Disociacion y predisociacion. Fluorescencia y fosforescencia. Transiciones
entre estados singletes y tripletes. Fotoquimica.

TEMA XII

Resonancia magnética. Resonancia magnética nuclear. Corrimientos quimicos. Acoplamientos.
Relajacién de espin. Resonancia de espin del electrén.

TEMA XIII

Termodinamica estadistica. Distribucion de los estados moleculares. Configuraciones y pesos.
Distribucion de Boltzmann. La funcidn de particion molecular. Interpretacion. Energia interna.
Entropia estadistica. Informacion termodindmica en la funcién de particion.

Desarrollo del programa de Trabajos Practicos y/o Laboratorios:

TRABAJOS PRACTICOS - Consisten en resolucién de problemas, laboratorio computacional y/o
experimental, dependiendo del tema. El nimero de clases por tema no es estricto.

Tema I: Problemas de aplicacion.

Practica demostrativa de microscopia electronica.

Tema II: Problemas de aplicacion.

Lab. Computacional: particula en una caja, oscilador arménico.

Tema III: Problemas de aplicacion. Visualizacion de funciones y densidades en dos y tres

_\\3\/‘, dimensiones.
\\\\\\% Tema IV: Problemas de aplicacion. Visualizacion de funciones y densidades en dos y tres
\\\,\;, / dimensiones.
XA / Tema V: Problemas de aplicacion.

Lab. Computacional: empleo del método de Hartree-Fock para el célculo de energias de iones
@ helioides. Presentacion de informe.
Tema VI: Problemas de aplicacion.

Lab. Computacional: Visualizacién de la forma molecular empleando programas de modelado
molecular.
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Tema VII:

Lab. Computacional: calculo de energias y funciones de onda para los dos estados de menor
energia para el ion molécula de hidrégeno empleando el método OM-CLOA. Representacion
grafica de las curvas de densidad de probabilidad constante en 2D y 3D. Comparacion de los
valores De, Ue, Re, Do y de la molécula de hidrogeno obtenidos a partir de las aproximaciones OM
y EV. Presentacién de informe. Visualizacion de orbitales moleculares de moléculas diatomicas
empleando programas especificos (HyperChem, Gabedit u otros).

Tema VIII: Problemas de aplicacion.
Tema IX: Problemas de aplicacion. Visualizacion de espectros.
Tema X: Problemas de aplicacion.

Laboratorio experimental: obtencion del espectro IR de alta resolucién de HF y CO gaseosos,
calculo de Re a partir del espectro. Presentacion de informe.

Analisis de espectros IR y Raman de moléculas poliatémicas, asignacion de bandas. Comparacion
con los espectros tedricos predichos a partir de la simetria molecular.

Tema XI: Problema de aplicacion.

Laboratorio experimental: obtencidn de espectros UV-visible de moléculas gaseosas. Presentacion
de informe.

Tema XII: Espectroscopia de resonancia magnética. Problemas de aplicacion.
Tema XIII: Problemas de aplicacion.

Bibliografia:
Physical Chemistry, P. Atkins, W. H Freeman, Addison-Wesley Iberoaméricana New York, 1986.

Physical Chemistry: Quanta, matter and change. P. Atkins, J. de Paula, R. Friedman, Oxford
University Press, segunda edicién. 2014. :

Quantum Chemistry, Donald McQuarrie, University Science Books, 2008.

Physical Chemistry. A molecular approach, D. McQuarrie, University Science Books, 1997.
Quimica Cuantica, I. Levine, AC, Madrid, 1977.

Introduccién a la Teoria de Grupos para Quimicos, G. Davidson, Reverté, Barcelona, 1979.
La Teoria de Grupos Aplicada a la Quimica, A. Cotton, Limusa, México, 1977.

Fuerzas intermoleculares, Diaz Pefia, Mateo, OEA

Molecular Spectroscopy, I. Levine, John Wiley and Sons.

Symmetry and spectroscopy, Harris, Daniel C., Dover Publications
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Modern spectroscopy, Hollas, J. Michael, John Wiley and Sons

Molecular spectra and molecular structure, Herzberg, Gerhard

Statistical mechanics, McQuarrie, Donald A., University Science Books (archivo)
Termodinamica Estadistica, M. Diaz Pefia, Alhambra, Madrid, 1979.
Metodologia y descripcién de las actividades tedricas y practicas:

Metodologia: Se dictardn 4 hs de clases tedricas semanales. Se propondran a los alumnos
problemas cuya resoluciéon puedan concretar en forma personal y consultar en los horarios
disponibles a tal fin (4 hs por semana de horarios de consulta). En la resolucién de alguno de estos
problemas se incorporara el uso de software grafico en computadoras personales para lo cual se
afectardn horas del dictado del curso. Se realizaran 3 trabajos practicos de Laboratorio afectando
también a tal fin horas del dictado del curso.

Sistemas de evaluacién y promocion:

La asignatura se regulariza a través de la aprobacion de 2 (dos) exdmenes parciales o sus
respectivos recuperatorios, los cuales son escritos y se aprueban con una nota minima de 60/100
puntos.

La aprobacién de la materia se realiza rindiendo un examen final oral en los turnos que para tal fin
dispone la Facultad.

El examen del alumno libre consiste en un examen escrito de problemas que debera aprobarse con
60/100 puntos y una vez aprobado rinde el examen oral en iguales condiciones que el alumno
regular.

Profesora responsable:

/RS

Esp. Alrjandra Pacla del Cimo
Secrelaria de Coordinacidn Institucional
Facultad de Cienclas Exactas- UNSa

Mag. GUSTAVO ) DANIEL GIL
DECANO
FACULTAD DE CS. EXACTAS - UNSa




