PROGRAMA DE QUIMICA FISICA, 22 parte. Curso 1976-77

Lecci6n 1.- Espectros de rotacién pura. Rotor rigido, tratamiento clésico
y culntico. Reglas de seleccibn e intensidad de las bandas. La molécula
diat6mica como rotor rigido o como rotor no rigido. Moléculas poliatémicas:
lineales, trompos simétricos, trompos asimétricos.

Leccibn 2.- Espectros de vibracidén. Oscilador armdnico, tratamientos cla-
sico y cuéntico. La molécula diatémica como oscilador armdénico. Reglas de
seleccidén. Anarmonicidad. Moléculas poliatémicas. Coordenadas normales de
vibracibén. Espectros de rotacibn-vibracién.

Leccibn 3.- Espectros electr6nicos. Reglas de seleccibén. Principio de
Franck-Condon. Espectros electr®nicos de moléculas diatémicas. Energia de
disociacién. Predisociacibn y predisociaci6én inducida. Espectros electr6-
nicos de moléculas poliatémicas.

Leccibén 4.- leyes fundamentales de la cinética. Velocidad de reaccién,
crien y molecularidad. Andlisis de los datos cinéticos. Método de integra-
cidén. Método diferencial. Reacciones complejas, reversibles, paralelas y
consecutivas. Tratamiento del estado estacionario. Reacciones réapidas.

Leccién 5.- Teoria de colisiones. Variacién de la velocidad de reaccién con
lakemperatura. Teoria de Arrhenius. Teorfa cinética de colisiones. Factores
determinantes de la eficacia de una colisién. Fnergia de activacién. Fac-

__tor estérico.

Leccién 6.- Teoria del estado de transicién. Superficies de energia poten-
cial. Expresibn de la constante de equilibrio a partir de magnitudes mole-
culares. Hipbtesis del equilibrio en la teoria de las velocidades absolu-
tas. Deduccién de las ecuaciones cinéticas. Coeficiente de transmisién.
Efecto tunel. Formulacién termodindmica de las wvelocidades de reaccifbn.
Significado de la entropia de activacién.

Leccidn 7.- Reacciones bimoleculares y unimoleculares. Comparacién de los
resultados de la teoria del estado de transicién y de la teoria cinética
de colisiones. Resultados de diné&mica molecular, limites de la teoria del
estado de transicién. Reacciones unimoleculares: teoria de Lindemann, tra-
tamiento de Hinshelwood, teorfas RRK y RRKM, tratamiento de Slater.

Leccibn 8.~ Catdlisis. Catdlisis homogénea, catdlisis acido-base. Catéli-

sis heterogénea. Influencia de la isoterma de adsorcidén sobre la cinética
Je i1a catdlisis heterogdnea. Reaccibén en la superficie, teoria de centros
activados. Catdlisis enzimética. : ——
Leccién 9.- Flectroguimica ibénica. Electrolitos débiles y fuertes. Teoria
de Debye-Hiickel. Coeficiente de actividad. Introduccién del radio idnico,
de la interaccién ién-disolvente y de la asociacién idnica. Conductividad
iénica. Nmero de transporte. Influencia de la atmdsfera ibnica sobre la

‘smigracién iénica.~Fcudcién de Debye-Hiickel-Onsager.

Leccién 10.- Flectrocufmica electré6dica. NDiferencia'de potencial en la
interfase electrificada. Fuerza electromotriz de las pilas. Potencial de
electrodo. Doble capa. Transferencia de carga en los electrodos. La ecua-
cién de Butler-Volmer. Sobretensién.




