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| - Oferta Académica

Materia Carrera Plan ARo Periodo

ESTRUCTURA DE LA MATERIA LIC. QUIMICA 5/04 3 1c

Il - Equipo Docente

Docente Funcion Cargo Dedicacion
DEBATTISTA, NORA BEATRIZ Prof. Responsable P.ASO EXC 40 Hs
PAPPANO, NORA BEATRIZ Prof. Colaborador P.ADJEXC 40 Hs
NIETO VAZQUEZ, RODOLFO RUBEN Responsable de Préctico JTPEXC 40 Hs

[l - Caracteristicasdel Curso

Credito Horario Semanal

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

89 Hs OHs OHs 21 Hs 8Hs
Tipificacion | Periodo
B - Teoriacon précticas de aulay laboratorio 1 Cuatrimestre
Duracion
Desde Hasta | Cantidad de Semanas | Cantidad de Horas
12/03/2007 15/06/2007 14 110

IV - Fundamentacion

Laensefianzade las unidades tematicas tedricas y experimentales que conforman el presente programa contribuye ala
formacién basicadel estudiante en Quimica Cuéntica, ilustrando su aplicacion a estructuras el ectrénicas, geometriay
reactividad de moléculas.

La experiencia ha demostrado que la ecuacion de Schrédinger es correcta para solucionar |os problemas atémicos y
nucleares. El desafio mecano-cuantico es calcular la energia de los atomos individuales que componen una moléculay
calcular luego la energia de la molécula misma.

Por otro lado, a partir del espectro de una molécula se puede obtener informacidn experimental respecto a su geometria
(longitud de enlace) y los estados energéticos de |os cuales se obtienen fécilmente la fuerza de los enlaces.

Se dan las bases tedricas de |os métodos espectroscdpicos y una apreciacion de cdmo esos métodos suministran
informaci6n acerca de la estructura molecular y para elucidar mecanismos de reacciones que involucren especies excitadas.

Asimismo, las propiedades eléctricas y magnéticas de las moléculas se interpretan en términos de su estructura
electronica. Estas propiedades incluyen al momento dipolar, la polarizabilidad y |a magnetizabilidad contribuyendo ala
elucidacion de estructuras.

L os temas desarrollados serviran de apoyo para e mejor aprovechamiento de otras materias profesionales de la Carrera.

V - Objetivos

El curso tiene como objetivos preparar al estudiante para:
Explicar que problemas aborda la Quimica Cuantica, como los aborday cud eslainformacién que puede obtener del estudio
quimico-cuantico de diferentes sistemas.
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Aprehender la fundamentacion mecanocuantica de la Espectroscopiay su aplicacion ala determinacion de la estructura
molecular y elucidacién de mecanismos de reacciones que invol ucren especies excitadas.

Entender |as razones por las que ocurren | os distintos fendmenos espectroscdpicos Utiles en Quimicay aprender a extraer
informacion estructural cuantitativa de los mismos.

Analizar los resultados obtenidos y deducir conclusiones |6gicas en base alos conceptos ya adquiridos.

VI - Contenidos

TEMA 1: TEORIA CUANTICA .Naturaleza ondulatoriay cuanticadela radiacion. Relacion de Planck. Espectros
atémicos. EI tomo de Bohr. Naturaleza ondulatoria de la materia. Transicion clasica-cuantica. M ecanica cuantica.
Ecuacion de Schrédinger. Principio de correspondencia.

TEMA 2: INTRODUCCION A LA MECANICA CUANTICA .Postulados de la mecénica cuantica. Funcién de onda
Propiedades observables y operadores. Teoremadel valor medio. Particula en el foso de potencial. Principio de
incertidumbre. Atomos mono y polielectrénicos. Atomos hidrogenoides. Orbital es atdmicos. Atomos polielectrénicos.
Principio de exclusién de Pauli.

TEMA 3: SIMETRIA MOLECULAR.Elementos de simetria. Grupos puntuales de simetria. Representacion y caracteres.
Reglas de seleccion.

TEMA 4: ORBITALES MOLECULARES. METODO DE HUCKEL .Orbitales moleculares. La moléculaién-hidrégeno.
Aproximacién de Born-Oppenheimer. Método variacional. Principio de méaximo recubrimiento. Sistemas electronicos "pi" y
"sigma'. Método de los orbitales moleculares. Método de Hiickel. Energiade deslocalizacion "pi”. Las integrales de
Coulomb y de resonancia. Orden de enlace. Indice de valencialibre. Distribuciones de carga. Predicciones de reactividad.
TEMA 5: ESPECTROSCOPIA ROTACIONAL. ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL .Espectroscopiarotacional: rotacién
de uno y dos cuerpos. Moléculas diatdmicas. Restricciones cuanticas. Espectros rotacionales. Célculo de longitudes de
enlace. Moléculas poliatémicas. Espectroscopiavibracional: vibracion de uno y dos cuerpos. Moléculas diatdmicas.
Restricciones cuanticas. Espectros vibracionales. Calculo de constantes de fuerzay amplitud delas vibraciones. Moléculas
poliatémicas. Aplicaciones a chalconas simples.

TEMA 6: ESPECTROSCOPIA ELECTRONICA .Espectros electronicos. Transitos electronicos en moléculas diatomicas.
Espectros electronicos en moléculas poliatdmicas con electrones "pi" y no enlazantes. Espectros de transferencia de carga.
Aplicaciones a chalconas y sistemas que involucren chal conas.

TEMA 7: PROPIEDADES ELECTRICASY MAGNETICAS DE LA MATERIA.Propiedades eléctricas. momentos
dipolares. Dipolos inducidosy permanentes. Polarizacion y polarizabilidad. Ecuacidn de Clausius-Mosotti y ecuacion de
Debye. Determinacion del momento dipolar y polarizabilidad. Carécter idnico de moléculas diatémicas. Momentos de
enlace. Aplicaciones: estudio de larelacion estructura - reactividad de chal conas sustituidas. Propi edades magnéticas:
susceptibilidad magnética. Interpretacion molecular del diamagnetismo. Espectroscopia de resonancia magnética nuclear y
de resonancia paramagnética el ectrénica.

TEMA 8: FUNDAMENTOS DE FOTOQUIMICA.Introduccion: naturaleza de la fotoquimica. Estados electronicos
excitados. Procesos fotofisicos de activacién y desactivacion: transitos radiantes y no radiantes. Diagramas de Jablonski.
Emision luminiscente: espectros de emision, excitacion y absorcion. Ecuacion de Stern—Volmer. Rendimiento cuantico de
emision. Tiempos de vida. Técnicas experimental es. Reactividad de especies excitadas.

VIl - Plan de Trabajos Practicos

I. TRABAJOS PRACTICOS EXPERIMENTALES.

1- Espectroscopiainfrarroja. Bandas de estiramiento de Carbonilo 'y oxhidrilo.

Objeto: En laexperiencia, setrata de mostrar, en espectroscopia IR, € desplazamiento que sufre labandadel grupo
carbonilo al variar sus vecindades. También se estudialainfluencia de launion puente hidrégeno sobre la banda de
estiramiento del - grupo oxhidrilo.

2- Espectroscopia Ultravioleta. Resolucién de mezclas benceno-tolueno.
Objeto: Andlisis de mezclas binarias utilizando espectroscopia ultravioleta. Determinacion de los coeficientes de extincion

molar y de la composicion de lamezcla.

3- Espectroscopia Ultravioleta-visible.
Objeto: Estudio de los corrimientos de las bandas de absorcidn en funcion de los sustituyentes.
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4- Estudio estructural de la2",3-dihidroxichalcona
Objeto: Aplicacion del método de Guggenheim para el cdlculo del momento dipolar de 2°,3-dihidroxichal cona

5- Quenching de fluorescencia. Objeto: Determinacion de la constante de quenching de fluorescencia de Riboflavina por
2" 4’ -dihidroxichal cona.

1. TRABAJOS PRACTICOS DE AULA

A. Resolucién de Problemas

Espectro atdmico del hidrégeno. Atomo de Bohr. Teoria del orbital molecular. La aproximacién CLOA. Método de Hiickel.
Célculo delongitudes de enlace. Célculo de elasticidad de enlace. Cdlculos espectroscopicos. Propiedades eléctricas dela
materia. Momento dipolar. Actinometria. Determinacion de constantes de quenching de estados singuletesy tripletes.

B. Caculo computacional. 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.

VIII - Regimen de Aprobacién

SOBRE LOS TRABAJOS PRACTICOS

1- Los Trabajos Préacticos de Estructurade la Material deberan cumplirse en los diasy hora que establezca la Catedra.

2- Toda comunicacion o citacion se hara por medio del avisador de la Cétedra.

3- Cada Alumno deber cumplir semanalmente, cuatro horas de Trabajo Préctico de Laboratorio y siete horas de
Tedrico-préactico.

4- Antes de larealizacion de un Practico de Laboratorio, el Alumno debera responder un cuestionario escrito sobre €l tema
detrabajo. Solo podra readlizar el Trabajo Préctico, aquel alumno que conteste satisfactoriamente el mencionado
cuestionario. El Alumno podra ser interrogado durante el desarrollo de cualquier Trabajo Préctico.

5- Se estableceran horarios de consulta en los dias que convenga ala mayoria de los Alumnos.

6- El Alumno deber concurrir alos Trabajos Précticos munidos de |os el ementos necesarios. cuadernos, cal culadora, papel
milimetrado, elementos de geometria, guardapolvo, repasador, etc.

7- Al concurrir a Trabajo Practico de Laboratorio, se deber presentar un pre-informe que contenga el objeto de la
experienciay un esquemade las operaciones arealizar, que ser visado alainiciacién del Trabajo Préctico.

8- En ninglin caso una Comisiéon de Alumnos iniciar un Trabajo Experimental eléctrico, dptico, etc., sin que previamente €l
Personal Docente haya dado la autorizacién correspondiente. Caso contrario cualquier dafio al instrumental utilizado ser
responsabilidad de la Comision, que estara obligada a costear su reparacion.

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

a. Rinde satisfactoriamente el cuestionario previo.

b. Realizala parte experimental correctamente.

¢. Presenta un informe ordenado con las operaciones fundamentales, cuadro de valores, calculos, gréficas, errores, etc.
10-Paratener derecho alarecuperacion de los Trabajos Practicos, € Alumno deber tener una asistencia no menor a 75% del
total.

11-Para aprobar los Trabajos Précticos del Curso, los Alumnos deberan cumplimentar el 100% del Plan de Trabajos
Précticos.

SOBRE LOS PARCIALES

1-Durante el periodo lectivo se tomaran dos examenes parciales escritos, sobre los Trabajos Précticos realizados, cuyas
fechas se daran a conocer con 10 (diez) dias de anticipacion. Podran rendir cada examen parcial aguellos Alumnos que
hayan realizado € 100% de los Préacticos de Aulay Laboratorio, correspondientes a dicho parcial.

2-LaCétedra ofrecer al Alumno 2 (dos) recuperaciones de examenes parciales.

3-LaCétedra ofrecer la posibilidad de Promocién sin Examen, atodos los Alumnos que hayan cumplimentado las
correlatividades correspondientes.

4-Tanto los parciales de Trabajos Préacticos como los de Promocion se aprobaran con €l 70 % (siete puntos).
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I X - Bibliografia Basica

[1] BARROW, G.M.:"Estructurade la moléculas'; Ed. Reverté, 1967. BARROW, G.M.: "Introduction molecular
spectroscopic”’; McGraw Hill  Co., 1962.

[2] CASTELLAN, G.W.; "Fisicoquimica'; Fondo Educativo Interamericano, S.A., México, Ultimaedicion.

[3] LEVINE, I.N.: "Quantum Chemistry", 42Ed., Prentice-Hall, 1991. LEVINE, |.N.: "Fisicoquimica' ; Mc Graw-Hill, 4 Ed.
, 1996.

[4] LEVINE, I. N.: "Espectroscopia Molecular”, Ed. AC, Espafia, 1980. BARLTROP J. & COYLE J.D.: “Principles of
Photochemistry”, Wiley , London, 1978.

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

[6] LAKOWICZ J.: “Principles of Fluorescence Spectroscopy”, 2nd Ed., Kluwer Academic/Plenum Publishers, New Y ork,
1999.

X - Bibliografia Complementaria

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

[2] JEAN, Y., VOLATRON F. & BURDETT J.: "Anintroduction to molecular orbitals'; Oxford University Press, 1993.
[3] LEVINE, I.N.: "Quimica Cuantica"; Ed.Ac., Espafia, Ultima edicion.

[4] MORCILLO RUBIO, J.: “Espectroscopialy 2”; Univ.Nacional a Distancia de Madrid, 1992.

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

X1 - Resumen de Objetivos

El curso tiene como objetivos poner en condiciones al estudiante para:

Explicar que problemas aborda la Quimica Cuantica, como los aborday cud es lainformacién que puede obtener del estudio
guimico-cuéntico de diferentes sistemas.

Aprehender la fundamentacion mecanocuantica de la Espectroscopiay su aplicacidn ala determinacion de la estructura
molecular y mecanismos de reacciones que involucren especies excitadas.

Entender |as razones por las que ocurren | os distintos fendmenos espectroscépicos Utiles en Quimicay aprender a extraer
informacion estructural cuantitativa de los mismos.

Analizar |os resultados obtenidos y deducir conclusiones |6gicas en base alos conceptos ya adquiridos.

XII - Resumen del Programa

TEMA 1: Teoria cuéntica. Naturaleza de laradiacion. El &omo de Bohr. Ecuacidn de Schrodinger.

TEMA 2: Introduccion ala mecénica cuéntica. Postulados de la mecénica cuantica. Principio de incertidumbre.

TEMA 3: Simetria molecular. Elementos y grupos de simetria. Reglas de seleccion.

TEMA 4: Orbitales moleculares. Méodo de Hiickel. Predicciones de reactividad.

TEMA 5: Espectroscopia rotacional. Calculo de longitudes de enlace. Espectroscopia vibracional. Célculo de constantes de
fuerzay amplitud de las vibraciones. Aplicaciones a chal conas ssmples.

TEMA 6: Espectroscopia electronica. Aplicaciones a chalconasy sistemas que involucren chalconas.

TEMA 7: Propiedades €l éctricas de la materia. Momento dipolar y polarizabilidad. Estudio de larelacion estructura -
reactividad de chal conas sustituidas. Propiedades magnéticas. Espectroscopia de resonancia magnética nuclear y de
resonancia paramagnética el ectrénica.

TEMA 8: Fundamentos de fotoquimica. Procesos fotofisicos de activacion y desactivacion. Emision luminiscente. Ecuacion
de Stern—Volmer. Técnicas experimentales. Reactividad de especies excitadas.

X111 - Imprevistos
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