Programa Analitico del curso de Fisicoquimica Ambiental

*» Elementos de quimica cudntica. Ecuacién de Schrédinger. Aplicaciones a problemas de interés en
fisicoquimica. Sistemas cudnticos simples: particula libre, particula en una caja unidimensional, particula en
una caja tridimensional, oscilador armdnico, rotor rigido en el plano, rotor rigido esférico. Atomo de
Hidrégeno. Atomos plurielectrénicos. Estructura molecular. Espectroscopias moleculares. Espectroscopia de
microondas. Espectroscopia IR. Espectroscopia electronica. Espectros de contaminantes simples.
Interpretacion de los espectros. Reglas de seleccion. Fluorescencia y fosforescencia. Diagramas de Jablonsky.
Fotoquimica. Leyes de la fotoquimica. Procesos fotoquimicos. Rendimientos cudnticos. Decaimiento radiativo
y no radiativo. Reacciones de interés en quimica de la atmdsfera. Tecnologias de degradacion fotoquimica de
contaminantes.

*» Elementos de termodindmica estadistica. Configuraciones y pesos estadisticos. Configuracion dominante.
Funcion de particion molecular. Funciones termodindmicas y funcion de particion. Entropia estadistica.
Funcion de particion candnica y la constante de equilibrio quimico. Aplicaciones de la termodindmica
estadistica. Energia media traslacional, rotacional, vibracional y electronica. Contribuciones individuales a la
capacidad calorifica. Ejemplos con contaminantes antropogénicos (CO, NO,, CO;). Cdlculo de constantes de
equilibrio utilizando funciones de particion. Ejemplos de interés ambiental. Cdlculo del indice GWP.

**» Fendmenos de transporte en soluciones de electrolitos. Conductancia y conductividad. Comportamientos
experimentales. Conductividad molar y su dependencia con la concentracion para electrolitos fuertes y
débiles. Conductividad molar a dilucion infinita. Su evaluacion para electrolitos fuertes y débiles. Ley de
Kohlrausch de migracion independiente de los iones. Movilidad idnica, conductividad idnica y numero de
transporte. Grado de disociacion y conductividad molar. Aspectos tedricos de la conductividad de electrolitos.
Efectos de relajacion y electroforético. Ciclos redox en aguas y sedimentos.

¢ Fisicoquimica de sistemas acuosos. Equilibrios homogéneos y heterogéneos. Reacciones tipicas de
contaminantes en los diversos compartimentos ambientales. Cinética quimica. lones metdlicos y sus
complejos

«» Transferencia _entre compartimentos ambientales. Equilibrios entre fases. Condiciones generales de
equilibrio. Ley de Henry, constantes de Henry de contaminantes. Coeficiente de reparto. Reparto aire-
aerosoles. Reparto en sistemas bifdsicos. Coeficiente de reparto octanol-agua. Efecto de la temperatura.
Correlaciones. Ecuacion de Junge-Pankow. Asociacién de compuestos naturales con sustancias no polares,
efecto en la movilidad.
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