FISICOQUIMICA APLICADA

Se presentan conceptos fundamentales de fisicoquimica y se los
relaciona con técnicas experimentales, materiales tradicionales
como asi también bio- y nano-estructurados y sus aplicaciones en
investigacion y tecnologia. Esta materia apunta a expandir las
capacidades de los egresados de fisica para encarar proyectos
interdisciplinarios de investigacion o desarrollo industrial.

Clase 1: Repaso de Termodinamica

Estados y leyes de los gases. Importancia climatologia: las leyes de los
gases y el clima. Gases reales: interacciones moleculares, ecuacién de van
der Waals, principio de estados correspondientes.

Primera ley. Trabajo, calor y energia. Energia interna. Entalpia. Importancia
en bioquimica y ciencia de materiales: calorimetria diferencial de barrido.
Cambios adiabaticos. Termoquimica.

Funciones de estado y diferenciales exactos. Cambios de energia interna.
Direccién de cambio espontaneo. Entropia.
Importancia en ingenieria: refrigeracion.

Cambios de entropia en procesos especificos. Tercera ley. Energias de
Helmholtz y Gibbs. Energias de Gibbs estandar. Combinacién de primera y
segunda ley.

Clase 2: Transformaciones fisicas de substancias.

Diagramas de fase. Estabilidad de las fases. Impacto tecnoldgico: fluidos
supercriticos. Ejemplos de diagramas de fase tipicos. Equilibrio
termodindmico. La clasificacidn de Ehrenfest.

Mezclas simples. Descripcién termodinamica. El potencial quimico de
liguidos. Propiedades de las soluciones. Mezclas liquidas. Actividades del
solvente y del soluto. Actividades de soluciones regulares. Actividades de
iones en solucién.

Importancia bioldégica: 6smosis en fisiologia y bioquimica.

Importancia bioldgica: solubilidad de gases y respiracion.

La regla de las fases. Sistemas de dos componentes. Diagramas de presion
de vapor. Diagramas de temperatura vs. composiciéon. Diagramas de fase
liguido-liquido. Diagramas de fase liquido-sdlido. Importancia en ciencia de
materiales: cristales liquidos.

Importancia en ciencia de materiales: ultrapureza e impureza controlada.

Clase 3: Equilibrio quimico



Descripcion del equilibrio. Minimo de energia de Gibbs. Reacciones quimicas
espontaneas. Dependencia con la presién y la temperatura.
Importancia en ingenieria: extracciéon de metales a partir de sus éxidos.

Equilibrio electroquimico. Electrodos y medias reacciones. Celdas
electroquimicas y la fuerza electromotriz. Potenciales estandar.
Importancia en bioquimica: conversion de energia en células bioldgicas.
Importancia tecnolégica: celdas fotovoltaicas.

Importancia tecnoldgica: baterias de litio.

Clase 4: Estructura molecular.

Teoria de orbitales moleculares. Moléculas diatdmicas homonucleares.
Moléculas diatdmicas heteronucleares.

Importancia en bioquimica: la reactividad bioquimica de 02, N2, y NO.

Orbitales moleculares de sistemas poliatémicos. Aproximaciéon de Huckel.
Quimica computacional. Prediccién de propiedades moleculares.

Simetria molecular. Clasificacion de moléculas segun su simetria.
Consecuencias inmediatas de la simetria. Integrales anuladas, solapamiento
de orbitales y reglas de seleccién.

Clase 5: Espectroscopia molecular 1: espectros rotacionales y
vibracionales

Generalidades. Técnicas experimentales. Intensidad y ancho de lineas
espectrales.

Importancia en astrofisica: espectroscopia rotacional y vibracional del
espacio interestelar.

Espectros puramente rotacionales. Momentos de inercia. Niveles de energia
rotacional. Transiciones rotacionales. Espectro Raman rotacional.
Estadisticas nucleares y estados rotacionales.

Vibraciones de moléculas diatdmicas. Reglas de seleccién. Anarmonicidad.
Espectros roto-vibracionales. Espectro Raman vibracional de moléculas
diatémicas.

Vibraciones de moléculas poliatdmicas. Modos normales. Simetria molecular
y vibraciones. Absorcién infrarroja. Espectro Raman vibracional de
moléculas poliatémicas.

Importancia en climatologia: calentamiento global.

Importancia en bioquimica: microscopia vibracional.

Clase 6: Espectroscopia molecular 2: transiciones electrénicas



Transiciones electrénicas. Espectro electrénico de moléculas diatémicas.
Espectro electrénico de moléculas poliatémicas. Importancia en bioquimica:
vision. El destino de estados electrénicos excitados: fluorescencia y
fosforescencia, disociacién y predisociacion. Laseres. Principio de
funcionamiento. Aplicaciones en quimica.

Importancia en bioguimica y ciencia de materiales: microscopia de
fluorescencia.

Clase 7: Espectroscopia molecular 3: resonancia magnética

El efecto de los campos magnéticos sobre los electrones y nucleos. Energia
de electrones en campos magnéticos. Energias de nucleos en campos
magnéticos. Espectroscopia de resonancia magnética.

Resonancia magnética nuclear. El espectrémetro de RMN. Corrimiento
quimico. Estructura fina. Procesos de conversién conformacional e
intercambio. Técnicas pulsadas en RMN. El vector de magnetizacion.
Relajacion de espin. Desacoplamiento de espin. El efecto Overhausser
nuclear. RMN bidimensional. RMN de estado sélido.

Importancia en medicina: imadgenes por RMN.

Resonancia electrénica paramagnética. El espectrémetro de REP. El valor g.
Estructura hiperfina. Importancia en bioquimica: sondas de espin.

Clase 8: Interacciones moleculares

Usando termodinamica estadistica. Energias medias. Capacidad calorifica.
Ecuaciones de estado. Interacciones moleculares en liquidos. Entropia
residual. Constantes de equilibrio.

Propiedades eléctricas de las moléculas. Dipolo eléctrico. Polarizabilidad.
Permitividad Relativa.

Interaccion entre moléculas. Interacciones dipolares. Interaccion repulsiva y
total. Transferencia de energia de Foerster (FRET) y de Dexter.

Impacto en medicina: reconocimiento molecular y disefio de drogas.
Impacto en biologia: microscopia FRET.

Gases and liquidos. Interacciones moleculares en gases. La interfaz
vapor-liquido. Condensacion.

Clase 9: Macromoléculas y agregados

Determinacién de forma y tamafio. Masa molar media. Espectrometria de
masas. Dispersion laser. Ultracentrifugacion. Electroforésis. Viscosidad.
Importancia en bioquimica: electroforesis de gel para genémica y proteinica.



Estructura y dindmica. Los distintos niveles de estructura. Enrollamiento
aleatorio. Estructura y estabilidad de polimeros sintéticos. Estructura de
proteinas. Estructura de acidos nucleicos. Estabilidad de proteinas y acidos
nucleicos.

Importancia tecnoldégica: polimeros conductores.

Importancia en nanociencia: origamis de ADN.

Autoensamblado. Coloides. Micelas y membranas bioldgicas. Films
superficiales.

Importancia en nanociencia: nano-fabricacién con monocapas
autoensambladas.

Clase 10: El estado sdlido

Redes cristalinas. Identificacién de planos cristalinos. Investigacién de la
estructura. Impacto en bioquimica: cristalografia de rayos X de
macromoléculas bioldgicas. Difracciéon de neutrones y electrones.

Estructura cristalina. Metales. Sélidos idnicos. Sélidos moleculares y redes
covalentes.

Propiedades de los sdlidos. Propiedades mecanicas. Propiedades eléctricas.
Propiedades 6pticas. Propiedades magnéticas. Superconductores.
Importancia en nanociencia: puntos cuanticos.

Importancia en nanociencia: nanocables y nanoparticulas plasménicas.

Clase 11: Moléculas en movimiento

Movimiento molecular en gases. Modelo cinético de gases. Colisiones con
paredes y superficies. Tasa de efusidn. Propiedades de transporte de un gas
perfecto.

Importancia en astrofisica: el sol como una bola de gas perfecto.

Movimiento molecular en liquidos. Resultados experimentales. Movimiento
Browniano. Conductividades de soluciones de electrolitos. Movilidad de
iones. Conductividad e interacciones ion-ion.

Importancia en bioquimica: canales i6nicos y bombas de iones.

Difusién. La perspectiva termodinamica. Ecuacion de difusién.
Probabilidades de difusiéon. Perspectiva estadistica.

Importancia en bioquimica: transporte de no-electrolitos a través de
membranas bioldgicas.

Clase 12: Cinética de reacciones quimicas
Cinética quimica empirica. Técnicas experimentales. Leyes integrales de
cinéticas.



Reacciones cerca del equilibrio. Dependencia con la temperatura.
Reacciones elementales. Reacciones elementales consecutivas. Reacciones
unimoleculares.

Importancia en bioquimica: cinética de la transicién conformacional en
polipéptidos.

Cinética de reacciones complejas. Reacciones en cadena. Explosiones.
Cinética de polimerizacién paso a paso, y en cadena. Catalisis homogénea.
Fotoquimica. Cinética de procesos fotoquimicos y fotofisicos. Procesos
fotoguimicos complejos. Importancia en medicina: terapia fotodinamica.
Importancia ambiental: quimica del ozono estratosférico.

Importancia en bioquimica: recoleccién de luz en la fotosintesis.

Clase 13: Dindamica de reacciones moleculares

Encuentros reactivos. Teoria de colisiones. Reacciones controladas por
difusién. La ecuacién de balance material. Teoria de estado de transicidn.
Ecuacién de Eyring. Aspectos termodindmicos.

Dinamica de colisiones moleculares. Colisiones reactivas. Superficies de
energia potencial. Experimentos y calculos. Investigacion de dinamica de
reacciones mediante técnicas ultrarrapidas.

Transferencia electrénica en sistemas homogéneos. Cinética de proceses de
transferencia electrénica. Teoria de transferencia electrénica. Resultados
experimentales.

Importancia en bioquimica: transferencia electrénica entre proteinas.

Clase 14: Procesos sobre superficies soélidas

Crecimiento y estructura de superficies sélidas. Composicién superficial.
Adsorcién. Fisisorcién y quimisorcion. Isotermas de adsorciéon. Cinética de
procesos superficiales. Importancia en bioquimica: analisis de biosensores.

Catalisis heterogénea. Mecanismo. Actividad catalitica de superficies.
Impacto tecnoldgico: catdlisis en la industria quimica.

Procesos en electrodos. La interfaz electrodo-solucién. La cinética de
transferencia de carga. Voltametria. Electrdlisis. Celdas galvanicas.
Corrosion.

Impacto tecnoldgico: protecciéon de materiales contra la corrosion.
Impacto tecnolégico: celdas de combustible.

El programa esta planeado para una materia cuatrimestral con 5
horas/semana de clase tedricas y 5 horas/semana de practicas.



Evaluacion
Aprobaciéon de TP y examen final.
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