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PROGRAMA DE ASIGNATURA
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CARRERA: Licenciatura en Fisica
REGIMEN: Cuatrimestral CARGA HORARIA: 120 horas

\ FUNDAMENTACION Y OBJETIVOS |
Fundamentacion: Debido a que los trabajos de investigacion tienden a ser cada vez mas
interdisciplinarios y que hay muchas &reas de estudio de la fisica que requieren conocimientos de
Quimica, este curso se propone brindar a los fisicos los conocimientos necesarios para abordar
problemas de Fisico-Quimica. A su vez se brindan nociones de herramientas computacionales
ampliamente utilizadas en la actualidad en estas areas, como célculos ab-initio y simulaciones de
tipo Monte Carlo. Estas herramientas tedricas permiten estudiar diferentes sistemas
Fisico-Quimicos, como solidos, superficies, moléculas, etc. y también el abordaje de sistemas
complejos, con aplicaciones a reacciones quimicas, adsorcion y difusiébn sobre superficies,
estudios de percolacion, modelos de opinion y epidemias.

Objetivos: Brindar conocimientos generales de Quimica, especialmente Inorganica y
Fisico-Quimica. Al mismo tiempo proveer de algunas nociones basicas de calculos ab-initio y
simulaciones de tipo Monte Carlo y Monte Carlo cinético, con aplicaciones a problemas de Fisica y
Quimica.

| CONTENIDO |
Unidad I: Principios basicos de Quimica

Repaso de conceptos basicos. Breve resefia histérica. Elementos. Teoria atémica. Numero
atdbmico, nimero de masa e isétopos. Formulacion de compuestos. Nomenclatura. Unidades de
medicion en quimica. Composicion porcentual. Soluciones: unidades de concentracion.

Unidad II: Reacciones quimicas
Concepto de Mol. Nimero de Avogadro. Estequiometria. Exceso y defecto. Reactivo limitante.
Rendimiento de reaccion.

Unidad Ill: Estructura del atomo

El atomo de hidrégeno. Funcién de onda radial. Funciones de onda angulares. Simetria de los
orbitales. Energia de los orbitales. El atomo polielectrénico. El espin del electrén y el principio de
Pauli. El principio de Aufbau. Configuracion electrénica de atomos plurielectrénicos. Teoria de los
orbitales moleculares. Enlace covalente de moléculas diatbmicas homo- y hetero-nucleares.

Unidad IV: Teoria del Funcional de la Densidad electronica
Ecuacion de Schrodinger. Aproximacion de Born-Oppenheimer. DFT. Teoremas de Hohenberg y
Kohn. Ecuaciones de Kohn-Sham. Aproximacion de densidad local. Ejemplos de aplicacion.

Unidad V: Tendencias periédicas
Radio atémico. Energia de ionizacion. Afinidad electrénica. Electronegatividad. Propiedades
periddicas (basicidad de 6xidos, etc.).

Unidad VI: Enlaces quimicos e interacciones intermoleculares

Tipos de enlace. La regla del octeto y las estructuras de Lewis. Enlace ionico. Enlace Covalente.
Forma molecular. Propiedades moleculares: momento dipolar y energias de enlace. Prediccion de
la Forma Molecular. Fuerzas Intermoleculares. Dipolo- dipolo. lon- Dipolo. Fuerzas de Dispersion.
Enlaces Puente Hidrégeno.
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Unidad VII: Termoquimica

Ley de Hess. Entalpia de formacion y de combustion. Célculo de la entalpia de reaccion a partir de
entalpias de formacion de reactivos y productos. Reacciones endotérmicas y exotérmicas.

Unidad VIII: Electroquimica
Reacciones de 6xido reduccion. Balanceo de ecuaciones por el método del ién-electron.
Tabla de potenciales de electrodo. Criterios de espontaneidad de una reaccion.

Unidad IX: Cinética Quimica

Cinética de las reacciones. Medida de las velocidades de reaccion. Integracion de las ecuaciones
cinéticas. Reacciones de primer orden. Reacciones de segundo orden.

Reacciones de grado n. Determinacion de las ecuaciones cinéticas. Ecuaciones cinéticas y
constantes de equilibrio de reacciones elementales. Mecanismos de reaccion. Ley de Arrhenius.

Unidad X: Equilibrio quimico

Reacciones reversibles, equilibrio dinamico. Constante de equilibrio de una reaccién quimica.
Célculos de equilibrio. Principio de le Chatelier. Equilibrios idnicos en soluciones acuosas.
Equilibrios de disociacién. Acidos y bases. Conceptos de Arhenius, de Bronsted-Lowry y de Lewis.
Equilibrio acido-base. Producto iénico del agua, escala de pH y pOH. Grado de disociacion, acidos
y bases fuertes y débiles. Célculos de pH.

Unidad XI: Métodos de Monte Carlo y Monte Carlo Dinamico

Método de aciertos y fallos. Muestreo simple. Muestreo de importancia. Generacién de Numeros
aleatorios. Algoritmo de Metrépolis y colaboradores. Modelo de Ising y gas de red.

Ejemplos de aplicacion. Algoritmo de Gillespie. Diferencias entre Monte Carlo Metrépolis y Monte
Carlo dinamico. Aplicacion del método para estudiar cinética de reacciones quimicas.

Aplicacién del método para estudiar adsorcién y difusién de particulas sobre superficies.

Unidad XII: Nociones basicas de quimica organica

Alcanos. Reacciones de los alcanos. Isomeria éptica de alcanos sustituidos. Cicloalcanos.
Alguenos. Alquinos. Hidrocarburos aromaticos. Alcoholes. Eteres. Aldehidos y cetonas.
Acidos carboxilicos. Esteres. Aminas.

Unidad XIiI: Nociones basicas de quimica biolégica y biologia celular y molecular
Composicién quimica de los organismos. Proteinas. Hidratos de Carbono. Lipidos. Acidos
Nucleicos. Enzimas. Membranas. Células Eucariotas y Procariotas. Replicacion. Transcripcion.
Traduccion. Mitosis. Meiosis. Regulaciones transcripcionales y post transcripcionales de la
expresion génica. Herramientas de biologia celular y molecular y biotecnologia aplicada a
investigaciones basicas.
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\ EVALUACION |
FORMAS DE EVALUACION

Durante el cursado se tomara asistencia, se pedira que entreguen dos ejercicios por guia y se
tomaran dos parciales, con la posibilidad de recuperar uno de ellos. Ademas se solicitaran
informes del laboratorio experimental y de los practicos de computacion.

Examen final: escrito (para alumnos libres) u oral (en caso de que hayan aprobado los parciales).

REGULARIDAD
Para regularizar la materia se solicitara:

1. cumplir un minimo de 70% de asistencia a clases teodricas, practicas, o de laboratorio.
2. Entregar resueltos al menos dos problemas por guia de ejercicios.

3. Aprobar al menos el 50% de los Trabajos Préacticos (aprobar 1 de los dos practicos de
computacion, con asistencia y entrega de informes).

PROMOCION
Para promocionar la materia se solicitara:

1. Cumplir un minimo de 80% de asistencia a clases tedricas, practicas, o de laboratorio.

2. Aprobar todas las evaluaciones parciales con una nota no menor a 6 (seis), y obteniendo un
promedio no menor a 7 (siete). Seran dos parciales con la posibilidad de recuperar uno de ellos.

3. Entregar resueltos al menos dos problemas por guia de ejercicios.

4. aprobar todos los Trabajos Practicos (aprobar los dos practicos de computacion, con asistencia
y entrega de informes).

| CORRELATIVIDADES |
Para cursar: Fisica Il, Analisis matematico Il y Métodos Numéricos (regularizadas).

Para rendir: Fisica Il, Analisis matematico Il y Métodos Numéricos (aprobadas).



