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Practicas de Fisicoquimica

DESCRIPCION

El objetivo de esta asignatura es proveer conocimiento sobre topicos avanzados de Quimica Inorganica, a
partir de conocimientos fundamentales que las/los estudiantes poseen de quimica inorganica, fisicoguimica,
guimica organica, quimica analitica y quimica biolégica. Se profundiza en el estudio de la reactividad de los
compuestos de coordinacion, haciendo énfasis en los mecanismos de reaccién de sustitucion de ligandos y
de transferencia de electrones. Se realiza un desarrollo de la quimica organometalica centrando la atencion
en la union metal-carbono, las propiedades reactivas que el metal le confiere a los compuestos y su
importancia en sintesis y catdlisis. Luego de un repaso de estructuras simples de sélidos inorganicos, se
avanza en la descripcion de estructuras mas complejas y en el estudio de la cristalografia por medio de
difraccién de rayos X Se analizan también en detalle los métodos microscépicos y espectroscopicos de
caracterizacién de sélidos, desde las microscopias electrénicas hasta los métodos mas sofisticados de
absorcién de rayos X, con técnicas de sincrotrén. Por Ultimo, se estudia la quimica bioinorganica,
describiendo sistemas biolégicos modelos, remarcando la funciéon del elemento metélico y evaluando por
gué la presencia del metal es fundamental para esa funcion.

Con estos temas, la asignatura abre a las/los estudiantes de Licenciatura en Quimica un amplio panorama
gue se relaciona con otras areas de interés, como sintesis organical/inorganica, ciencia de materiales,
catalisis, reactividad de minerales, ciencias ambientales y ciencias bioldgicas.

PROGRAMA SINTETICO

TEMA 1. Acidos, bases y solventes.

TEMA 2: Cinética y mecanismo de las reacciones de los compuestos de coordinacién.
TEMA 3: Carbonilos metalicos.

TEMA 4: Compuestos organometalicos.

TEMA 5: Estructuras de sélidos inorganicos. Cristalografia y difraccion de rayos X
TEMA 6: Métodos de caracterizacion de solidos.

TEMA 7: Quimica bioinorgénica.
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PROGRAMA ANALITICO

TEMA 1. Acidos, bases y solventes. Acidos y bases de Bronsted. Caracteristicas. Acua-acidos,
hidroxoéacidos, oxoéacidos. Factores que gobiernan la fuerza &cida y basica. Nivelacion por solventes. Acidos
y bases de Lewis. Factores que gobiernan la interaccion. Acidos y bases duros y blandos. Superacidos.
Solventes no acuosos.

TEMA 2: Cinética y mecanismo de las reacciones de los compuestos de coordinacién. Reacciones de
sustitucion de ligandos. Complejos de coordinacién labiles e inertes. Procesos disociativos, asociativos y de
intercambio. Parametros de activacion. Sustitucién de ligandos en complejos octaédricos. Mecanismo de
Eigen-Wilkins. Dependencia de la velocidad con el ligando entrante y con el ligando saliente. Efectos
estéricos. Sustitucién de ligandos en complejos plano-cuadrados. Nucleofilicidad. Efecto trans. Reacciones
redox en complejos metalicos. Mecanismo de esfera externa. Mecanismo de esfera interna. Complejos de
la superficie de sdlidos inorganicos, materiales y minerales: analogias en la reactividad con los complejos
en solucién.

TEMA 3: Carbonilos metalicos. Definicién. Clasificacion: carbonilos metdlicos mononucleares vy
polinucleares, homolépticos y heterolépticos. Sintesis y propiedades fisicas. Enlace de grupos M-C-O.
Donacion-retrodonacion. Espectro vibracional de los carbonilos metdlicos. Reacciones. Complejos con
compuestos analogos al monoxido de carbono.

TEMA 4: Compuestos organometélicos. Clasificacién de los compuestos organometalicos. Nomenclatura.
Hapticidad. Compuestos con metales del bloque s. Compuestos con metales de transicion. Conteo de
electrones y estados de oxidacion. Configuraciones electrénicas de 18 y 16 electrones. Tipos de ligandos
comunes en los compuestos organometdlicos y diferentes formas de enlace. Ligandos carbonilo, fosfina,
hidruro, dihidrégeno, alquilo, arilo, alquenos, alquinos, dinitrégeno, dioxigeno, nitrosilo, ligandos ciclicos.
Metalocenos. Reacciones de los compuestos organometdlicos. Sustitucion, adicién, eliminacion, insercion.
Uso de organometalicos en catalisis homogénea y heterogénea. Catalizador de Wilkinson, catalizador de
Ziegler-Nata.

TEMA 5: Estructuras de sélidos inorgéanicos. Cristalografia y difraccién de rayos X. Red cristalina y
sistemas cristalinos. Empaquetamiento compacto de esferas y estructuras relacionadas. Planos
cristalogréficos. indices de Miller. Ecuaciones para el espaciado interplanar, d. Habito cristalino. Difraccion
de rayos X (DRX). Instrumentacion. Difractémetro. DRX de muestras en polvo. DRX de monocristales.
Identificaciéon de fases cristalinas. Ausencias sistematicas. Indexado de estructuras simples. Tamafio de
cristales. Ecuacion de Scherrer. Determinacién de la estructura de moléculas complejas, proteinas.

TEMA 6: Métodos de caracterizacion de s6lidos. Técnicas de microscopia. Microscopia electronica de
barrido y transmisién. Interaccién haz primario-muestra. Generacién de electrones secundarios, electrones
retrodispersados o retrodifundidos, electrones Auger y rayos X caracteristicos. Difraccion de electrones.
Microscopia de efecto tunel, microscopia de fuerza atémica, microscopias de barrido relacionadas. Métodos
espectroscopicos de caracterizacion de sélidos. Principios fundamentales. XPS, UPS, Espectroscopia de
electrones Auger, Fluorescencia de rayos X, Microsonda electrénica, EDX. Absorcion de rayos X, técnicas
de sincrotrén, XANES, EXAFS.

TEMA 7: Quimica bioinorgéanica. Introduccion. Elemento esencial y elemento téxico. Ligandos tipicos de
los metales en organismos vivos. Macrociclos, porfirinas. Estado entatico. Funciones biologicas de los
metales. Almacenamiento y transporte de oxigeno. Mioglobina y hemoglobina, coordinacion del hierro.
Sistemas modelo. Transferencia de electrones. Citocromos. Clusteres de hierro-azufre. Metaloenzimas.
Anhidrasa carbdnica, coordinacién del Zn.
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PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS

La parte practica de la asignatura esta basada en:

1) Resolucién de una guia de problemas elaborada para cada tema del programa.

2) Visitas guiadas para utilizacién de equipamiento de caracterizacién de soélidos:

a) Visitas al CCT-Bahia Blanca (CONICET) donde se explica y muestra el funcionamiento de microscopios
electrénicos de barrido y de transmision, y las espectroscopias de fluorescencia de rayos X y EDX

b) Visitas guiadas al Departamento de Fisica (UNS) e IFISUR (CONICET) donde se explica y muestra el
funcionamiento de un difractémetro de rayos X, un microscopio de fuerza atOmica y un equipo de
espectroscopia fotoelectronica de rayos X (XPS).

3) Analisis y evaluaciéon de datos de difraccion de rayos X y XPS obtenidos en esos equipos.

METODOLOGIA DE LA ENSENANZA

El programa se desarrolla en las clases tedricas de la asignatura, las que son complementadas

por las clases practicas con problemas de aplicacion y con \isitas a centros cientificos para utilizacion de
equipos sofisticados de caracterizacion de solidos.

En las clases tedricas se enuncian los principios fundamentales de cada tema, exponiendo la importancia
que el estudio del tema posee dentro de la asignatura y la carrera. La teoria ira intercalada con resolucion
de ejemplos vy, si existen recursos didacticos disponibles como proyectores o salas de computacion, con la
presentacion de videos que ejemplifiquen sobre el tema que se esta discutiendo. La mayoria de estos videos
forman parte de varios libros de Quimica Inorganica que figuran dentro de la bibliografia sugerida. Algunos
de ellos son obtenidos de Internet, de centros cientificos o universidades de reconocida trayectoria.

Los conocimientos tedricos seran aplicados y “fijados” en las clases practicas de resolucion de Problemas
donde las/los estudiantes consultaran los problemas de aplicacion editados por los docentes de la asignatura
en una Guia de Problemas. Las visitas a centros cientificos de Bahia Blanca tienen como objetivo introducir
a la/el estudiante al funcionamiento de equipamiento sofisticado de caracterizacién de sdlidos. Se trabajara,
posteriormente a estas visitas, en el aula con el analisis de datos preferentemente obtenidos en esas \isitas.
Se incentivara a profundizar la informaciéon dada en las clases tedricas y practicas con la lectura de libros
de texto especializados y trabajos de investigacién publicados en reconocidas revistas cientificas. Se
desalentara con firmeza la generacion y lecturas de “notas de catedra” o “cuadernillos tedricos” de la
asignatura”.

FORMA DE EVALUACION

Se podra optar por la modalidad de Promocion o Examen Final.

La Promocion consiste en dos parciales teorico practicos, uno de ellos evaluado a mediados del cursado,
sobre los temas estudiados hasta ese momento, y un ultimo parcial al finalizar el curso. Se dara por
aprobada la promocién con 70 o mas puntos sobre 100 en cada uno de los parciales.

El Examen Final es tedrico practico y se evalta al final del cursado de la materia.
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