Programa de la asignatura Cinética Quimica 2018
Asignatura: Cinética Quimica

Se dicta en el Nucleo C del Ciclo de Formacion Superior del plan 2013 de la Licenciatura en
Quimica.

Objetivos

Se proponen los siguientes objetivos generales:

e que los alumnos adquieran conocimientos avanzados de modelos basicos para la interpretacion
de la velocidad de las reacciones quimicas y de los mecanismos a través de los cuales se
producen;

e que continden su entrenamiento en la aplicacion del método cientifico;

e (ue progresen en el desarrollo de criterio experimental,

e (ue continten desarrollando las habilidades manuales requeridas para el trabajo en el

laboratorio.

Se propone que los alumnos adquieran conocimientos de modelos avanzados para la interpretacion
de la velocidad de las reacciones quimicas y de los mecanismos a través de los cuales se producen,
integrando los nuevos conocimientos con los previos de asignaturas basicas de fisicoquimica, con
énfasis en el andlisis de estudios en escalas de tiempo menores al picosegundo y sus contribuciones
a la teoria de la velocidad de reaccion. Se propone ademas el entrenamiento en la aplicacion del
método cientifico a través del disefio de experimentos aplicando las habilidades manuales
adquiridas para el trabajo en el laboratorio.

Se realizarén exposiciones de los estudiantes, tareas de aula destinadas a la resolucion de problemas
y trabajos de laboratorio.

Contenidos:

e Superficie de energia potencial de reaccion. Colisiones moleculares. Cinemaética. Fuerzas y
potenciales de interaccién. Dindmica de los choques. Tipos de colisiones. Seccidn eficaz de
dispersion. Dispersion elastica de esferas rigidas. Célculo de trayectorias mediante la
mecanica clasica. Teoria de colisiones: interacciones entre moléculas reactivas; colisiones
entre moléculas reactivas; seccion eficaz reactiva; deduccion de la constante de velocidad de
reaccion.

e Teoria del complejo activado. Version actual de la teoria del estado de transicion.
Interpretacion termodinamica. Espectroscopia del estado de transicion: femtoquimica.

e Teoria de reacciones unimoleculares. Modelos RRK, Slater y RRKM para el calculo de
constantes de velocidad. Curvas de fall-off. Activacion quimica.



e Reacciones en soluciones liquidas. Efecto jaula. Constante de velocidad controlada por
difusion. Técnicas experimentales. Ejemplos de catalisis homogénea: catalisis enzimatica.
Reacciones de transferencia de carga. Diagramas de energia libre.

e Fotoquimica. Procesos fotofisicos. Eficiencia cuantica. Dinamica de la fotodisociacion.
Fluorescencia. Métodos experimentales. Quimica atmosférica.

e Cinética quimica formal. Mecanismos de reaccion. Analisis de datos de reacciones
complejas. Reacciones en cadena. Reglas de simetria para reacciones quimicas.

Descripcion de la actividades tedricas y practicas

En el plan de estudios vigente se aplica la metodologia tedrico—practica. Dedicandose, de las ocho
horas totales, cuatro de ellas al trabajo en el laboratorio. Para el dictado de las clases de “teoria-
seminario”, los alumnos disponen de la bibliografia completa clase a clase, o, de ser posible, con
una antelacion apropiada. Las primeras pueden consistir en explicaciones impartidas por el
profesor, seguidas o alternadas con exposiciones de los alumnos. La preparacion de temas
asignados por el docente, para su exposicion y discusion frente al resto, sirve de entrenamiento en la
expresion de las ideas y manejo de un lenguaje preciso.

También se realizan experimentos; la discusion de los resultados obtenidos normalmente se
lleva a cabo por el docente que se encuentra a cargo de la realizacidn de los experimentos.

Las actividades experimentales se encuadran en el estudio ya sea de una reaccién quimica en
solucion analizando el efecto de distintos factores sobre la constante de velocidad de reaccion, o
bien de la fotofisica de aminoécidos.

Por la modalidad elegida no existe una guia de trabajos practicos sino que el docente orienta a los
estudiantes en la realizacion de ensayos preliminares, para luego disefiar los experimentos.

Por tratarse de un curso poco numeroso, del noveno cuatrimestre, las clases se desarrollan en el
INIFTA, Departamento de Quimica, donde se cuenta del equipamiento necesario para la realizacion
de los experimentos.

Equipamiento disponible:

Retroproyector, cafién, PC

Material volumétrico

Medidor de pH, balanza

Espectrofotémetro UV-vis

PC — programa OriginPro versién 7.0

Equipo de fotdlisis flash con laser de excimeros

Espectrometro FTIR
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Metodologia de la ensefianza:

Los estudiantes llegan habiendo cursado el ciclo basico y las asignaturas comunes a todas las
orientaciones. Han incorporado los conceptos basicos de Cinética, en particular el de velocidad de
reaccion, y aprendido de qué manera las variables temperatura y concentracion afectan la velocidad
de las reacciones quimicas. También han visto mecanismos de reaccion y la fundamental hipotesis
del estado estacionario de M. Bodenstein. La Teoria del Complejo Activado, una de las teorias mas
exitosas de la Fisicoquimica, revitalizada a partir de los calculos de Quimica Cuantica de alto nivel,
ha sido también objeto de analisis y de aplicacion en muchas asignaturas de la carrera. Ademas han
cursado en el octavo semestre las asignaturas Matematicas Especiales y Termodinamica Estadistica,
que proveen herramientas de gran importancia operacional y conceptual. Conocen modelos para
interpretar experimentos que permiten determinar propiedades estructurales de moléculas, y las
interacciones entre ellas. Han incorporado formalismos que relacionan las propiedades de la
molécula aislada con las propiedades termodindmicas de sistemas macroscopicos y con el equilibrio
quimico. Puede esperarse entonces que su preparacion resulte apropiada para la comprensién de los
temas que se dictan en la asignatura.

Por otra parte, la materia se encuentra en la etapa final de la orientacion Quimica-Fisica y un
propdsito fundamental de su dictado es proveer los conceptos fundamentales de aspectos actuales
de la cinética quimica, que constituye una herramienta de valor para otras ramas de especializacion,
incluyendo la quimica bioldgica, por ejemplo. Ademas, en razon de la ubicacion de la asignatura en
el plan de estudios de la carrera, es de esperar que se trate de un curso poco numeroso, con una
relacion docente alumno muy favorable.

El buen funcionamiento del curso depende de la organizacion: seleccién de los contenidos,
profundidad en el tratamiento de cada tema, distribucion de la carga horaria entre clases de teoria-
seminario, problemas de aplicacion y trabajo de laboratorio, integracion de todas las actividades, y
disponibilidad de material bibliogréfico.

El plan de estudios fija la carga horaria en ocho horas durante el noveno semestre que se distribuyen
en cuatro horas de laboratorio y cuatro horas de clases de teoria-seminario asi como los regimenes
de evaluacion. Se dictan las cuatro horas de “teoria-seminario” repartidas en dos dias de la semana.
Se alterna la exposicién de los estudiantes con la discusion de temas en la modalidad de dialogo,
propuestas que capten la atencion de los estudiantes y descansos oportunos. Estos ultimos brindan
una ocasion para la charla informal, y el sondeo de la relacidn entre los avances y las expectativas
que permiten corregir el rumbo. Por tratarse de un curso por promocion, resulta apropiado que los
estudiantes realicen presentaciones orales de parte de los temas, tanto en forma individual como
grupal. Puede proponerse la realizacién de problemas como tarea extra—aulica para acompafar el
estudio. Las dificultades que van surgiendo pueden discutirse en las clases o bien en permanentes
consultas presenciales o por correo electronico, modalidad adoptada desde los cursos basicos.



Debe destacarse asimismo la importancia del trabajo experimental. A lo largo de su realizacién los
estudiantes aplican lo aprendido en asignaturas de Quimica Organica e Inorgéanica y Quimica
Analitica, (preparacion de las muestras, caracterizacion de reactivos) a la vez que diagraman nuevos
experimentos, de concepcidn sencilla pero que permiten la aplicacion de conceptos de fotoquimica.
Se promueve que los estudiantes propongan las actividades experimentales para el estudio de una
reaccion quimica en solucion analizando el efecto de distintos factores sobre la constante de
velocidad de reaccién. Dado que no se les presenta una guia de trabajos préacticos, es el docente
quien orienta a los estudiantes en la realizacion de ensayos preliminares, para luego disefiar los
experimentos.

Los estudiantes realizan los experimentos, analizan los resultados obtenidos y confeccionan un

informe en el que presentaron una discusion de los mismos y de los antecedentes de la literatura.

Evaluacion

La evaluacion se realiza en forma permanente, en las clases, mediante exposiciones orales de los
alumnos, realizacion de breves trabajos escritos al finalizar cada tema, y la entrega de un informe de
los experimentos y de una breve monografia sobre un tema de la asignatura, del interés particular de
cada alumno, de ser posible relacionado con su trabajo futuro.

Las condiciones para la promocion consisten en la asistencia regular a las clases de acuerdo

con la reglamentacion de la Facultad, la continuidad en las exposiciones, la aprobacion de los
cuestionarios escritos y realizacion e informe de los experimentos. Existe una instancia de

examen final para los que no optan por el curso por promocion.
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