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NOMBRE DEL CURSO: Fisicoquimica Molecular
Semestre y afio: Segundo Semestre 2021
Carrera o Licenciatura para la cual se dicta: Quimica Ambiental

Profesor: Dr. Boris Weiss
Ayudante: Dr.(c) Diego Mufioz

Horario:

Clases: Martes 1°" bloque y Jueves 3° bloque ,
Ayudantias: Lunes 3* bloque

Laboratorios: Jueves 4°-5° bloque (Sesiones a convenir)

Evaluacion (indicar namero y tipo de evaluaciones y ponderaciones para el calculo de la nota
final):

Pruebas de Catedra: Tres pruebas parciales con una ponderacion de 1/3 cada una. PARA
APROBAR EL CURSO LAS NOTAS DE CATEDRA DEBEN PROMEDIAR MINIMO 4.0 y vale 80%
de la nota final.

Laboratorios Computacionales: Ayudantias, Informes y Tareas, valen 20% de la nota final.
Objetivos del curso

En este curso se estudian los principios fundamentales de tres tépicos muy relacionados entre siy
que constituyen los cimientos del sorprendente avance tecnoldgico experimentado por la
civilizacion en los ultimos 100 afos. Estos tres topicos son: Mecanica Cudntica, Espectroscopia
Molecular y Mecanica Estadistica. El primero, ademas de cambiar significativamente nuestra
percepcién de la naturaleza, nos introduce en el concepto de cuantizacion de la energia y del
espacio. El segundo nos permite obtener experimentalmente como se estructura esta cuantizacion
en los distintos tipos de energias moleculares, mediante la interaccion entre la radiacion
electromagnética (REM), y la materia (la luz es solo la region visible del espectro
electromagnético). Finalmente, el Ultimo tema nos permite integrar este conocimiento en un
modelo estadistico de distribucion de moléculas en estos estados energéticos, que da cuenta del
comportamiento experimental de muestras macroscépicas de materia, y proporciona las bases
moleculares de principios fundamentales hasta ahora incuestionables, como son las leyes de la
termodindmica.



PROGRAMA DEL CURSO

Introduccion a la Mecéanica Cuantica
Mecanica Clasica y sus deficiencias
Experimentos de la Fisica Moderna
La Ecuacion de Schrodinger
Principios de la Mecénica Cuantica
. Mecanica Cuantica : Aplicaciones
Movimiento Traslacional
Movimiento Rotacional
Movimiento Vibracional
. Otras Aplicaciones
I |. Estructura Atémica y Molecular
El Atomo de Hidrégeno
Atomos Polielectronicos
Aproximacion de Born-Oppenheimer
Estructura de Moléculas Diatomicas
. Estructura de Moléculas Poliatomicas: Teoria de Orbitales Moleculares
V ,Espectroscopia Molecular
Fundamentos de la Espectroscopia
Espectroscopia Rotacional
Espectroscopias Vibracionales: IR y Raman
Espectroscopias Electronicas: Absorcion y Emisién
Resonancia Magnética Nuclear
Resonancia del Spin del Electrén
. Estructura Dinamica y Reactividad de Estados Electrénicos
Superficies de Energia Potencial
Principio de Franck-Condon
Estados Electronicos y Acoplamientos
Fotofisica Molecular
. Aspectos Basicos de Fotoquimica
I. Termodinamica Estadistica
Distribucion de Estados Moleculares
Energia Interna y Entropia
La Funcion de Distribucion Candnica
Funciones de Particion Moleculares
Funciones Termodinamicas
Aplicaciones
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PROGRAMA DETALLADO

N°sesi6n | Sesion | Tema | Profesor
1 Semana 1 Introduccién a la Mecéanica Cuantica Boris Weiss
2 " " Introduccidn a la Mecéanica Cuantica B.W.
3 " " Introduccién a la Mecéanica Cuantica Diego Mufioz
4 Semana 2 Introduccidn a la Mecéanica Cuantica B.W.
5 " " Introduccién a la Mecéanica Cuantica B. W.
6 " " Introduccidn a la Mecéanica Cuantica D.M.
7 Semana 3 Mecanica Cuantica: Aplicaciones B.W.
8 " " Mecanica Cuantica: Aplicaciones B.W.
9 " " Mecanica Cuantica: Aplicaciones D.M.
10 Semana 4 Mecanica Cuantica: Aplicaciones B.W.
11 " " Mecanica Cuantica: Aplicaciones B.W.
12 " " Mecanica Cuantica: Aplicaciones D.M.
13 Semana 5 Mecanica Cuantica: Aplicaciones B.W.
14 " " Mecanica Cuéntica: Aplicaciones B.W.
15 " " Mecénica Cuéntica: Aplicaciones D.M.
16 Semana 6 Mecanica Cuéntica: Aplicaciones B.W.
17 " " Estructura Atémica y Molecular B.W.
18 " " Estructura Atdmica y Molecular D.M.
19 Semana 7 Estructura Atémica y Molecular B.W.
20 " " Estructura Atdmica y Molecular B.W.
21 " " Estrcutura Atémica y Molecular D.M.
22 Semana 8 Estructura Atdmica y Molecular B.W.
23 " " Primera Prueba B.W./D.M.
24 Semana 10 Espectroscopia Molecular B.W.
25 " " Espectroscopia Rotacional B.W.
26 " " Espectroscopia Rotacional B.W.
27 Semana 11 Espectroscopia Vibracional D.M.
28 " " Espectroscopia Vibracional B.W.
29 " " Espectroscopia Rotacion-Vibracion B.W.
30 Semana 10 Espectroscopia Electronica D.M..
31 " " Espectroscopia Electronica B.W.
32 " " SEGUNDA PRUEBA B.W./D.M.
33 Semana 11 Espectroscopia RMN B.W.
34 " " Espectroscopia RMN B.W.
35 " " Espectroscopia RMN D.M.
36 Semana 12 Espectroscopia RMN B.W.
37 " " Espectroscopia RMN B.W
38 " " Espectroscopia RMN D.M.
39 Semana 13 Termodindmica Estadistica B.W.
40 " " Termodinamica Estadistica B.W.
41 " " Termodindmica Estadistica D.M.
42 Semana 14 Termodinamica Estadistica B.W.
43 " " Termodindmica Estadistica D.M.
44 " " Termodindmica Estadistica B.W.
45 Semana 15 Termodindmica Estadistica B.W.
46 " " Termodinamica Estadistica D.M.
47 " " Termodinamica Estadistica D.M.
48 Semana 16 TERCERA PRUEBA B.W./D.M.
49 Semana 17 PRUEBA RECUPERATIVA B.W./D.M.



