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TEMARIO TEORICO: QUIMICA FISICA (Grupo A)
MECANICA CUANTICA

1.? Estructura Atémica

Tema 1.- Estructura atomica. Generalidades.

Radiacion del cuerpo negro y cuantizacion de la energia.- Efecto fotoeléctrico.-
Espectro del hidrédgeno; Interpretacion segln las primitivas teorias atdmicas: Modelo de
Bohr, Modelo de Sommetfeld.- Los nimeros cuanticos.- Insuficiencia de estos

modelos.
Tema 2.- Introduccidén a la Mecanica Cuantica

Bases de la Mecanica Cuantica: Dualidad onda-corptsculo. Principio de
incertidumbre de Heisenberg.- Origen de la ecuacion de Schrédinger. Ecuacion de

Schrédinger
independiente del tiempo: Estados estacionarios.- Separacion de variables.

Tema 3.- Aplicacién de la ecuacion de Schrodinger a sistemas sencillos

Particula libre.- Particula en una caja monodimensional.- Caja tridimensional:
Estados degenerados. Particula en un pozo de potencial: Efecto tinel.- Rotor rigido:

Momento
angular.- Oscilador armdnico.

Tema 4.- El atomo de hidrégeno.

Ecuacion de ondas para el atomo de hidrégeno.- Funcién de onda radial y
angular.- Forma y tamafio de los orbitales atémicos.- Impulso angular orbital.- Espin del

electron.-
Impulso angular total.- Energia de los orbitales. Espectro de los atomos hidrogenoides.

Tema 5.- Atomos'polielectrénicos L

Métodos aproximados para resolver la ecuacion de Schrédinger: variaciones y
perturbaciones.- Método del campo autoconsistente.- Orbitales aproximados de Slater.-
Funciones de onda simétricas y antisimétricas.- Principio de exclusién de Pauli.

Tema 6.- Atomos polielectronicos II.

Propiedades periédicas.- Origen de los términos espectrales.- Efecto de los
campos eléctricos.- Efecto de los campos magnéticos.
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I1.? Estructura Molecular y Teoria del Enlace Quimico.
Tema 7.- La naturaleza del enlace quimico.

El hamiltoniano molecular: Significado de cada una de las contribuciones.?
Aproximacion de Born?Oppenheimer: Separacion de las contribuciones electrénica y nuclear.
Ecuacién de ondas electronica.? Separacion de las contribuciones de traslacion, de
rotacion y de vibracién. Ecuacion de ondas nuclear.? Limitaciones de la aproximacién de
Born?Oppenheimer.

Tema 8.- Molécula de hidrégeno.

Enlace quimico.? Fundamentos de las teorias mecanocuanticas del enlace
quimico: Hipdtesis bésicas y aproximaciones.? Método de orbltales moleculares.

Aproximacion
CLOA.? Estudio de la molécula ién de hidrégeno, H2+.? Estudio de la molécula de

hidrégeno.? Caracteristicas energéticas y estructurales de los enlaces.-

Tema 9.- Moléculas diatémicas.

Generalizacion del método de OM a moléculas diatdmicas: Orbitales
moleculares s y p enlazante y antienlazante. Niveles de energia. Diagramas de correlacién.?
Poblaciones electronicas: caracter idnico o covalente del enlace.- Electronegatividad.?
El método de enlaces de valencia (EV): caracteristicas y limitaciones. -

Tema 10.- Moléculas poliatomicas.

Estructura electronica de las moléculas poliatomicas.? Aplicacion del método
OM. Aproximacion CLOA.? Orbitales atdmicos localizados: Teoria de hibridacién.?
Principales tipos de orbitales hibridos.? Ideas actuales acerca del estudio
mecanocuantico de las moléculas poliatdmicas: Métodos "ab- initio" y semiempiricos.

Tema 11.- Moléculas conjugadas y aromaticas.

Conjugacion y resonancia.? Mesomeria.? Aplicacion del método OM:
Separacion.? Aproximacion de Hiickel: EStUdIO del benceno, de hidrocarburos polibencénicos

y de ,
moléculas heterociclicas y sustituidas.? Indices de reactividad: Densidad de carga.
Orden de enlace movil. Valencia libre. Orden total de enlace.? Diagramas moleculares.?

Reactividad quimica.
ELECTROQUIMICA

Tema 12.- Disoluciones de electrdlitos.
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Leyes de Faraday.- Conductividad especifica y molar.- Electrdlitos débiles: teoria de
Arrhenius.- Electrélitos fuertes.- Teoria de Debye-Hiickel-Onsager.- Ley de Kohlrausch de la
migracion independiente de los iones.- fndices de transporte.

Tema 13.- La interfase electrodo-electrdlito.
La doble capa eléctrica.- Sobretension y polarizacion.- Ecuacion de Butler-Volmer.

Tema 14.- Celdas electroquimicas.

Definiciones y generalidades.- Descripcién y funcionamiento de una pila electroquimica
sencilla.- Medida de la fuerza electromotriz de una pila.- Pilas patrén.- Ley de Nemnst.- Tipos
de

electrodo.- Potenciales estandar de electrodo.- Tipos de celdas electroquimicas.- Corrosion y
proteccién de metales.

Tema 15.- Aplicaciones de las medidas de fuerza electromotriz.

Determinacion de coeficientes de actividad.- Determinacion de indices de transporte.-
Determinacion de constantes de equilibrio y funciones termodinamicas.- Valoraciones
potenciométricas.- Determinacion potenciométrica del pH.

CINETICA QUIMICA

Tema 16.- Velocidad de reaccion.

Estudio experimental y ecuaciones empiricas de velocidad.- Analisis de los resultados
cinéticos.- Reacciones complejas.- Influencia de la temperatura sobre la velocidad
de reaccién: ecuacién de Arrhenius.

0 Tema 17.- Estudio tedrico de la velocidad de reaccidn.
o Teoria de colisiones.- Teoria del complejo activado.- Superficies de energia
0 potencial.- Comparacidn entre las diferentes teorias.
O Tema 18.- Mecanismos compuestos.
@]
O Reacciones en fase gaseosa y en solucion.- Reacciones en cadena.- Explosiones.
O Reacciones en solucion: caracteristicas cinéticas especiales.- Catalisis: caracteristicas y
O tipos.
O
9 Tema 19.- Fotoquimica.
O ' ;
2 Procesos primarios y secundarios.- Diagramas de Jablonsky.- Cinética de procesos ’
@) fotofisicos y fotoquimicos.- Reacciones fotoquimicas.- Rendimiento cuantico.- 1
A
)
q kT2
")
2 i
D
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TEMARIO PRACTICO: QUIMICA FISICA

Consta de 20 clases de problemas, que se van explicando a medida que se acaban los
temas de teoria que pretenden ilustrar.
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