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Fundamentacion:

A lo largo de la carrera el alumno del Profesorado de Quimica aprende distintos aspec-
tos tedricos que permiten predecir ciertas propiedades de las sustancias o ciertas reacciones
quimicas. Ese conocimiento fragmentado es compilado y ordenado en el desarrollo formal
de la materia Quimica Fisica donde se tratan de manera racional los fundamentos fisicos de
la Quimica. Durante el proceso de aprendizaje de la materia el alumno adquiere los con-
ceptos fundamentales relativos a equilibrio, estructura y cambio, lo que le permitira adap-
tarlo a las particularidades de cada rama de la quimica. Asi, por ejemplo, la evaluacion a
priori de la variacion de la energia libre en un proceso isotérmico e isobarico le permitira
predecir la ocurrencia 0 no de una reaccién ya sea entre sustancias inorganicas, organicas o
en sistemas biolégicos.

De esta manera los conocimientos de la materia actian como ‘“‘soportes teoricos” de
otras disciplinas como la Quimica Inorganica, Electroquimica, Quimica de Superficies,
Quimica Organica, Quimica Bioldgica. Ademas, permiten entender los fundamentos teori-
cos de las operaciones unitarias y de los procesos de la industria quimica.

Los fundamentos fisicos de la Quimica se pueden compendiar en cinco grandes grupos:
aquellos que hacen a las interacciones submicroscépicas y que constituyen el tema central
de la Quimica Cuantica; los correspondientes a los intercambios de energia, cuya base es
suministrada por la Termodinamica; los que explican los fendmenos eléctricos mediante el
estudio de la Electrogquimica; los que se ocupan de las interacciones superficiales, es decir
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la Fisicoquimica de Superficies y aquellos que se refieren a las velocidades con que ocurren
los procesos, que constituyen la base de la Cinética y la Catalisis.

Objetivos.
Tal como establece el Disefio Curricular, al finalizar el curso los alumnos deberan:
Al finalizar el curso los alumnos deberan:

Adgquirir un conocimiento somero de las aplicaciones de la Termodinamica a la Quimi-
ca.

Conocer y saber emplear las leyes que rigen el comportamiento de sistemas fluidos
electroliticos y no electroliticos.

Manejar los postulados de la Mecanica Cuantica.

Adquirir un conocimiento de los métodos variacionales y de perturbacion para calcular
energias de atomos polielectronicos mediante funciones de onda aproximadas.

Adquirir un conocimiento somero de los métodos para calcular energias de moléculas
mediante funciones de onda aproximadas

Tener nociones del Método del Enlace de Valencia (EV) y de Método del Orbital Mole-
cular. Entender sus diferencias conceptuales y los esquemas que emplean para el célculo de
energias de enlace y distancias interatomicas.

Manejar sobre bases tedricas los conceptos de electronegatividad, energia de ionizacion
y electroafinidad.

Manejar los postulados de la Mecanica Estadistica y su aplicacion a conjuntos canoni-
cos, microcandnicos y grancandnicos.

Correlacionar los resultados de la Mecanica Estadistica con la Termodindmica Clasica.

Poder integrar los conceptos de electroquimica con los aprendidos en el curso de Fisica
Il referidos a electricidad en solidos.

Conocer las propiedades fisicoquimicas de las superficies y su relacion con las fases de
volumen de los sistemas materiales.

Poder aplicar los principios de la Cinética Quimica para elegir las condiciones mas fa-
vorables de un proceso factible termodindmicamente.

Manejar los conceptos fundamentales de la catalisis en sus diversas modalidades y su
aplicacion a los procesos bioldgicos.

UNIDADES TEMATICAS
UNIDAD I. TERMODINAMICA CLASICA
Capitulo 1:
La funcion energia libre: La funcion de trabajo de Helmholtz. La energia libre de

Gibbs. Relacion entre la funcion de trabajo y la energia libre. Energia libre y transforma-
ciones isotérmicas. Ecuaciones de Gibbs - Helmholtz. Férmulas termodinamicas.
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Capitulo 2:

Termodinamica de sistemas abiertos. Propiedades parciales molares. Significado fisi-
co. Potencial quimico. Equilibrio en sistemas heterogéneos. Variacion del potencial quimi-
co con las variables de estado.

Equilibrios de fases. Equilibrios en sistemas de un componente. La ecuacion de Cla-
peyron. Aplicacion a distintos casos. La ecuacion de Clausius - Clapeyron: su integracion.
Aplicaciones. Equilibrios en sistemas con mas de un componente. Condiciones de equili-
brio. Regla de las fases.

Fugacidad y actividad. Determinacion de la fugacidad. Método generalizado. Fugaci-
dad y variables de estado. Soluciones gaseosas ideales. Soluciones gaseosas reales. Fugaci-
dad en soluciones liquidas. Actividad y coeficientes de actividad. Actividad de soluciones y
variables de estado.

Energia libre y reacciones quimicas. Constante de equilibrio. Equilibrios en sistemas
homogéneos. Equilibrios en sistemas heterogéneos. Isoterma de reaccion. Energia libre
estandar de reaccion. Energia libre y procesos espontaneos. Variacion de la constante de
equilibrio con la presion. Constante de equilibrio y temperatura. Ecuacién de van’t Hoff.
Reacciones en sistemas heterogéneos: efecto de la temperatura. Integracion de la ecuacion
de van’t Hoff. Variacion de la energia libre estandar con la temperatura. Energias libres
estandar de formacion. Energia libre estandar y variacion de entropia. Aplicaciones: estudio
termodindmico del proceso Haber para la sintesis del amoniaco.

Capitulo 3:

Termodindmica de soluciones. Soluciones de no electrolitos. Soluciones ideales.
Ecuacion de Duhem - Margules. Aplicacion de la Ley de Raoult a ambos constituyentes de
una solucion ideal. Curvas de presion de vapor. Composiciones de equilibrio liquido - va-
por. Influencia de la temperatura. Solubilidades de gases en liquidos. Influencia de la tem-
peratura. Equilibrios solido - liquido. Soluciones no ideales. Curvas de presién de vapor.
Composiciones en ambas fases. Liquidos parcialmente miscibles. Soluciones diluidas. Ley
de Henry. Punto de solidificacion de soluciones diluidas. Determinacion de masas molecu-
lares relativas. Puntos de ebullicion de soluciones. Aplicaciones: El proceso de destilacion
en la industria.

Soluciones de electrolitos. Actividad y coeficientes de actividad de electrolitos: Su de-
terminacion. Distintos métodos. Teoria de Debye -Hiickel. Coeficiente de actividad irénica
media. Aplicaciones. Ecuacion de Debye - Hiickel y constantes de equilibrio.

UNIDAD II: QUIMICA CUANTICA
Capitulo 1:

Operadores y funciones de onda: Algebra de operadores. Valores propios y funciones
propias. El operador hamiltoniano. Operadores hermiticos. Funciones de buen comporta-
miento. Postulados de la Mecanica Cuantica. Teorema del desarrollo. Postulado de Born.
Principio de Correspondencia de Bohr. Degeneracién de los niveles de energia. Momento
angular. Numeros cuanticos. La ecuacion de onda para el movimiento interno en un atomo
de hidrégeno. Las funciones de onda completas para el &tomo de hidrogeno. Representa-
cion espacial de los orbitales. Valores medios en Mecénica Cuantica. Funciones de distri-
bucion.

Capitulo 2:

Atomos Polielectronicos: Métodos aproximados. El método variacional. Funciones va-
riacionales lineales. Método de la perturbacion. Nimeros cuanticos de spin. El principio de
exclusion de Pauli. Determinantes de Slater. Acoplamiento L - S en atomos polielectroni-
cos. El método del campo autoconsistente de Hartree — Fock.
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Capitulo 3:

Uniones Quimicas: El enlace covalente. Estructura electrénica de moléculas. El ion -
molécula de hidrogeno. Orbitales moleculares hibridos. Moléculas diatomicas homonuclea-
res. Métodos para estimar orbitales moleculares. EI método del enlace de valencia para la
molécula de H, desarrollado por Heitler y London. ElI método CLOA. Moléculas diatomi-
cas homonucleares. Moléculas diatdmicas héteronucleares. Métodos ab-initio.

Electronegatividad relativa y absoluta. Escalas. Energias de ionizacién y electroafini-
dad. Electronegatividad y caracter idnico parcial de enlace.

UNIDAD Ill1: TERMODINAMICA ESTADISTICA.
Capitulo 1:

Las limitaciones de la Termodinamica clasica. El valor de C, /Cy para gases mono,
di y poliatdmicos. El auxilio de las teorias moleculares. La Teoria cinética del gas ideal
monoatomico. La distribucion de las velocidades. Célculo de o y . La funcién error. Fun-
cion de distribucion de la energia. Principio de equiparticion de la energia. Teoria clasica de
las capacidades calorificas.

La estadistica de Maxwell — Boltzmann y sus dificultades La estadistica de Bose - Eins-
tein. La estadistica de Fermi - Dirac.

Capitulo 2.

Los métodos de la Termodindmica Estadistica Conjuntos y postulados. EI método de
Gibbs. Ensamble candnico y Termodinamica. Ensamble gran canonico. Ensamble micro-
candnico. Fluctuaciones. Equivalencia termodinamica de los ensambles. Funciones termo-
dindmicas en términos de la funcién de particion. Funcion de particion molecular. Potencial
quimico de un componente en una mezcla gaseosa ideal. La funcion de particion de un gas
monoatémico. Funcién de particién de vibracion. Funcién de particion y capacidad calori-
fica de un s6lido monoatémico. La funcién de particion rotacional. La funcion de particion
electronica. Orto y para - hidrogeno

UNIDAD IV: ELECTROQUIMICA
Capitulo 1:

Elementos galvanicos. F.e.m. y su medicion. Pila reversible. Electrodo reversible. Re-
acciones en pilas reversibles. Energia libre y f.e.m. Potencial de electrodo. Formas de ex-
presion. Electrodos de referencia. Potenciales estandar de oxidacion. Influencia de la con-
centracién en el potencial de electrodo. Pilas de concentracion con y sin transporte. Deter-
minacion de actividades y coeficientes de actividad. Potencial de descomposicion. Procesos
catddicos y anddicos. Polarizacion electrolitica. Aplicaciones: El proceso Hall - Heroult
para la obtencion del aluminio.

UNIDAD V. FISICOQUIMICA DE SUPERFICIES
Capitulo 1:

Superficie, interfaz e interfase. Importancia de las interfases. Interfase liquido - gas.
Energia libre interfacial. Variacion de la tension superficial con la temperatura y la presion.
Ecuacion de Young - Laplace. Capilaridad. Ecuacion de Kelvin. Tensién superficial de
soluciones. Agentes tensioactivos. Determinacion de la tension superficial. Tension de in-
terfacial entre dos liquidos. Adhesién y cohesion.

La ecuacion de adsorcion de Gibbs. Exceso interfacial relativo. Peliculas superficiales.
Estado “fisico” de las capas monomoleculares. Adsorcion de sélidos. Adsorcion de gases.

Fendmenos eléctricos en las interfases. Doble capa eléctrica. Efectos electrocinéticos.
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Capitulo 2:

El estado coloidal. Preparacion de dispersiones coloidales. Purificacion de las dis-
persiones coloidales. Propiedades dpticas de los soles. Movimiento browniano. Propiedades
eléctricas de los soles hidrofobos. Precipitacion de coloides por electrolitos. Propiedades
eléctricas de los soles liofilos, viscosidad y electroforesis. Estabilidad de los soles liofilos.
Geles. Emulsiones.

UNIDAD VI: CINETICA QUIMICA
Capitulo 1:

Velocidad de reaccion. Medida de la velocidad de reaccion. Analisis de los resultados
experimentales. Factores que influyen en la velocidad de una reaccion quimica. Reacciones
quimicas en sistemas homogéneos. Orden y molecularidad. Reacciones simples y compues-
tas. Reacciones de primer orden. Reacciones de segundo orden. Degeneracion del orden.
Reacciones de pseudo primer orden. Reacciones de tercer orden. Reacciones que se produ-
cen en etapas. Determinacion del orden de reaccion. Reacciones compuestas. Reacciones de
equilibrio u opuestas. Reacciones paralelas. Reacciones consecutivas. Reacciones en cade-
na. Fisién nuclear. Reacciones homogéneas en fase liquida. Efecto de la temperatura sobre
la velocidad de reaccion. Velocidad de reaccion y teoria del complejo activado. Reacciones
en soluciones de electrolitos. Efecto salino.

Capitulo 2:

Catalisis. Catalisis acido — base. Relaciones de Brgnsted. Catalisis enzimética. Relojes
quimicos. La reaccion de Belousov — Zhabotinsky. La reaccion de Briggs — Rauscher. El
brusselator. El oregonator. Estructuras disipativas. Reacciones oscilantes en sistemas bio-
l6gicos.

Bibliografia para los alumnos

Alberty, R. A, - Daniels, F. Fisicoquimica Version SI. C.E.C.S.A. México. 1984.

Atkins P.W., Fisicoquimica. Addison - Wesley Iberoamericana. Willmington. 1986.

Atkins P.W., Physical Chemistry. 6th. edition. W.H. Freeman Company. San Francis-
co. 1997

Castellan, G.W. Fisicoquimica. 3a. edicion Addison - Wesley Iberoamericana. México
1987.

Glasstone, S., Termodindmica para Quimicos. 7a. edicion. Aguilar S.A. de Ediciones.
Madrid. 1974

Glasstone, S., Tratado de Quimica Fisica. 5a. edicion. Aguilar S.A. de Ediciones. Ma-
drid. 1969.

Guerasimov, Y.A. — Dreving, V. — Eriomin, E. — Kiseliov, A. Lebedev, V — Pan-
chenkov, G. — Shliguin, A. Curso de Quimica Fisica. Tomos 1y 2. 42 edicion. Ed. Mir.
Moscu. 1986

Isnardi, T. Termodinamica. EUDEBA. Bs. Aires. 1972.

Laidler, K.J. - Meiser, J. H. Fisicoguimica. 2a. ediciéon. C.E.C.S.A. México. 1997.

Levine, I. Quimica Cuantica. 5a. edicion. Prentice Hall. Madrid. 2001

Bibliografia para la realizacion de trabajos practicos

Daniels, F., Williams, J.W., Bender, P., Alberty, R.A., Cornwell, C.D., Experimental
Physical Chemistry. 6th. Ed. McGraw - Hill Book Company. New York. 1962.

Palmer, W.G., Experimental Physical Chemistry. 4th. Ed. Cambridge University Press.
London. 1982.

Ewing, G.W., Métodos Instrumentales de Analisis Quimicos. McGraw - Hill de México
S.A. de C.V. México. 1978

Burmistrova, O. A. y otros. Practicas de Quimica Fisica. Ed. Mir. Moscu. 1977
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Findlay, A. Kitchener, J.A. Précticas de Fisicoquimica. Ed. Médico Quirdrgica. Bs.
Aires. 1955.

MODALIDAD DE TRABAJO: Presencial, interactiva, teodrico - practica
REGIMEN DE PROMOCION
Con examen final

Para estar en condiciones de rendir el examen final el alumno debera cumplir con la re-
glamentacion vigente en cuanto a la asistencia; aprobar los trabajos de laboratorio, cuya
evaluacion sera oral o escrita a eleccion del alumno y se efectuara previa a la realizacion de
cada trabajo.

En cuanto al régimen para alumno libre, el alumno debera adecuarse al “Reglamento
de alumno libre” vigente para todas las carreras. En el caso particular de esta asignatura, el
alumno inscripto como “alumno libre” — debido al tiempo que insume la realizacién de los
trabajos de laboratorio, — s6lo podria rendir examen en aquellas fechas en que hay doble
turno. En el primer turno, debera rendir un examen de la parte practica de la materia consis-
tente en la realizacion de dos trabajos de Laboratorio y la resolucion de tres problemas de
aplicacion de los contenidos de la asignatura. Aprobada la parte practica estara en condi-
ciones de rendir la parte tedrica de la asignatura en la segunda fecha.

Dr. Miguel Katz M. Sc.
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