Asig. AMPLIACIO QUIMICA FISICA II

PROGRAMA DE CINETICA.

Leccidn 1. Reacciones complejas. Reacciones de primer orden: rever-

sibles, paralelas y consecutivas. Hipdtesis del estado estaciona-
rio. Tratamiento general de las reacciones de primer orden. Reaccio-
nes de segundo orden. Simulacidn.

Leccidn 2. Reacciones en cadena. Formacidn del HBr. Determinacién

de la velocidad global y de las constantes de velocidad. Longitud
de la cadena. Reacciones de polimerizacidn. Autooxidacidén. Reaccio-
nes en cadena no estacionaria. Reaccilones en cadena ramificadas.

Teoria de Hinshelwood. Teoria de  Semenov.

Leccidn 3. Superficies de potencial. Aproximacidn de Born-Oppenhei-

mer. Procesos adiabaticos y no adiabaticos. Superficies de poten-
cial. Camino de reaccion. Superficie de potencial para la reaccidn
H, + H. Ecuacidn de London. Tratamientos semiempiricos: método de
London-Eyring-Polanyi (LEP), método de Sato (LEPS). Tratamientos
empiricos. Calculos mécano-cuanticos.

Leccidén 4. Teoria del complejo activado. Hipdtesis del equilibrio.

Expresién a partir de magnitudes moleculares de la constante de
equilibrio. Formulacidn de la ecuacidén de velocidad. Coeficiente
de transmisidn. Efecto tunel. Dependencia del factor de frecuencia

respecto a la temperatura. Formulacidn termodindmica de la constan-
te de velocidad.

Leccidn 5. Reacciones unimoleculares. Teoria de Lindemann. Trata-

miento de Hinshelwood. Tratamientos estadisticos, teorias RRK vy
RRKM. Tratamientos dinamicos, teoria de Slater.

Leccion 6. Dinamica molecular. Dinamica clasica, ecuaciones. Sec-

cidén eficaz. Energia de activacidén. Comparacién con la teoria del
complejo activado. Quimiluminiscencia. Cardcter atractivo y repul-
sivo de las superficies. Haces moleculares. Mecanismos de arranque
y rebote.



Leccidn 7. Catalisis homogénea. Aspectos generales de la catélisis.

Catalisis &acido-basica. Catdlisis &acido-base especifica y general.
Relaciones lineales de la energia libre, ley de Brdnstecd. Catédlisis

por acidos de Lewis y por complejos de métales de transicidn.

Leccidn 8. Catdlisis heterogénea y enzimdtica. Quimadsorcidn. Iso-

terma de Langmuir. Etapas de la catélisis heterogénea. Reaccidn so-
bre la superficie. Aplicacidn de la teoria de velocidades absolu-

tas. Centros activos y especificidad del catalizador. Catalisis en-

zimatica.

Leccidén 9. Reacciones en disolucidn. Tratamientos empiricos. Reac-

ciones limitadas por difusidn. Reacciones entre iones. Reacciones
lentas. Formulacidon de la teoria del complejo activado. Modelos con-
tinuos del disolvente. Funciones termodinamicas de transferencia.
Papel activo del disolvente.

Leccidén 10. Fotoquimica. Reacciones térmicas y fotoquimicas. Leyes

bidsicas de la Fotoguimica. Disociacidn Optica, predisociacidn y pre-
disociacidn inducida. Procesos fotofisicos. Transferencia intermole-
cular de energia. Interpretacidn tedrica de algunos procesos foto-

guimicos primarios.





