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OBJETIVO(S)
GENERAL

¢ Que al final del curso el alumno sea capaz de explicar y utilizar aspectos avanzados de la teoria de
la quimica analitica y computacional para interpretar y predecir el comportamiento de sistemas en
solucion de interés en diferentes situaciones de investigacion relacionados con la fisicoquimica de
las soluciones acuosas y no acuosas.

ESPECIFICOS
Al final del curso el alumno seré capaz de practicar al menos cuatro de los siguientes objetivos:

¢ Enunciar las aplicaciones mas importantes de la quimica de soluciones acuosas y no acuosas desde
el punto de vista de la teoria de la Quimica Analitica, asi como que establezca sus analogias y
diferencias.

e Calcular las condiciones de equilibrio de diferentes sistemas con diferentes herramientas de la teoria
de la Quimica Analitica que pueden darse en soluciones acuosas y no acuosas.

e Determinar constantes de acidez de sistemas  poliacidos  potenciométrica @y
espectrofotométricamente, utilizando métodos graficos y computacionales.

¢ Determinar constantes de equilibrio de coordinaciéon espectrofotométricamente, utilizando métodos
graficos y computacionales.

e Aplicar los métodos de la Quimica Computacional para el analisis conformacional, e identificacion de
estructuras mas probables.

e Aplicar los métodos de la Quimica Computacional para el analisis y prediccion de espectros UV-Vis.

e Aplicar los métodos de la Quimica Computacional para el andlisis y asignacion de bandas de
espectros IR.

e Aplicar los métodos de la Quimica Computacional para la estimacion de constantes de equilibrio
acido-base de Br¢nsted y otros equilibrios quimicos.

e Comparar criticamente los resultados de constantes de equilibrio calculadas por métodos
computacionales con valores experimentales.
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CONTENIDO SINTETICO:

Temas avanzados de Quimica de Soluciones

Equilibrio quimico en sistemas multicomponentes, multirreaccionantes y multifasicos en métodos

comunes de la Quimica Analitica.

1.1. Consideracion de las especies polinucleares.

1.2. Consideracion de los equilibrios de micelizacion.

1.3. Consideracion de los equilibrios con moléculas del tipo anfitribn-huésped.

Representaciones graficas de los sistemas multicomponentes, multirreaccionantes y multifasicos.

2.1. Los diagramas de distribucion de especies y componentes como distribuciones de variable
discreta.

2.2. El nimero promedio de protones y ligantes y la capacidad amortiguadora intrinseca de los
sistemas polidonadores.

2.3. Diagramas de zonas de predominio.

Solventes no acuosos.

3.1. Propiedades de los solventes no acuosos mas comunes en la Quimica Analitica.

3.2. Clasificacion de los solventes.

3.3. Aplicacion del método de Charlot para explicar procesos quimicos en solventes con autoprotélisis
y en solventes poco disociantes.

Analisis de factores en quimica para estimar el nimero de especies que participan en equilibrios.

4.1. El programa TRIANG.

4.2. El programa SYBILA.

4.3. Aplicaciones de los métodos para establecer el nimero de especies que participan en equilibrios
guimicos.

Métodos gréficos para la determinacion de constantes de equilibrio.

5.1. Uso de hojas de célculo.

5.2. Determinacion de constantes de equilibrio utilizando programas computacionales tales como
SUPERQUAD y SQUAD.

5.3. Aplicaciones de los métodos a la determinacion de las constantes de equilibrio.

Determinacion de constantes de equilibrio por métodos experimentales y computacionales
Conceptos basicos de Quimica Computacional.

1.1. Sistemas de coordenadas, interfases graficas y optimizacién de geometrias.
1.2. Correcciones termodindmicas y célculos de frecuencias.

1.3. Eficiencia de diferentes metodologias, relacién costo-confiabilidad.

1.4. Conjuntos de base.

1.5. Modelos de solvente.

1.6. Elaboracion e interpretaciéon de archivos de entrada y salida.

Andlisis conformacional.

2.1. Superficie de energia potencial minima, minimos locales y minimo absoluto.
2.2. Interconversién entre minimos mediante rotaciones.

2.3. Estrategias para identificar al conformero més probable.
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CONTENIDO SINTETICO
3. Espectros UV-Vis.
3.1. Diferentes metodologias para el célculo de espectros UV-Vis.
3.2. Relacidn entre estructura y espectros.
3.3. Influencia del solvente en la posicion de las bandas.
3.4. Interpretacion de resultados.
3.5. Prediccién de evolucion de espectros en funcion del avance de la reaccion.
3.6. Puntos isosbésticos, dicroismo circular, analisis de errores.
4. Espectros IR.
4.1. Calculos de frecuencias, seleccion del nivel de calculo.
4.2. Costo computacional e importancia.
4.3. Interpretacion de resultados.
4.4. Asignacion de bandas, relacion con la estructura quimica.
4.5. Identificacién de interacciones de puente de hidrégeno.
4.6. Efecto isotépico.
5. Equilibrios quimicos.
5.1. Constantes de equilibrio y su relacion con la energia libre de Gibbs.
5.2. Importancia de la entropia.
5.3. Calculo de magnitudes termodinamicas.
5.4. Estimacion de constantes de equilibrio.
5.5. Influencia de la temperatura.
5.6. Influencia de la polaridad del medio.
5.7. Reversibilidad.
6. Equilibrios &cido-base: estrategias para la estimacibn de constantes de acidez, sistemas
polidonadores, afinidades proténicas, orden de deprotonacion, limitaciones y fortalezas de la Quimica
Computacional en el estudio de equilibrios acido-base.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE

e De acuerdo a los intereses de los alumnos que deseen inscribirse a la presente UEA se hara una
estructuracion especifica de cada curso.

e Se hara énfasis en aplicaciones concretas y estrategias eficientes.

e En su caso, se recomienda que la teoria y los experimentos se desarrollen para los mismos sistemas
guimicos, haciendo énfasis en la aplicabilidad de la Quimica Analitica y de la Quimica Computacional,
mas que en las bases tedricas que la sustentan y que ya estan cubiertas en otras materias.

¢ La exposicion de la teoria se basara principalmente en conferencia o clase magistral y cuando juzgue
conveniente podra usar demostraciones (experiencias de catedra). Se hara énfasis en los aspectos
conceptuales y en las aplicaciones; se procurara usar ejemplos tomados de varias disciplinas.

e Por préactica se entenderd la realizacién de sesiones de taller o laboratorio de computo. En las
sesiones de taller se buscara que el alumno elabore un acervo personal de métodos y estrategias
para la solucion de problemas.

¢ Un profesor debe conducir tanto las sesiones de teoria como las de taller.




NOMBRE DEL PLAN

LICENCIATURA EN QUIMICA 4/4
CLAVE UNIDAD DE DE ENSENANZA-,APRENDIZA\’]E ]
2141138 TEMAS SELECTOS DE TEORIA DE LA QUIMICA ANALITICA

MODALIDADES DE EVALUACION:

Evaluacion Global:

e Se realizardn al menos dos evaluaciones periédicas. Los alumnos que aprueben las evaluaciones
periddicas no presentaran una evaluacion terminal. El resultado final ser4 el promedio simple de las
evaluaciones practicadas.

Evaluacién de Recuperacion:
e El curso podra acreditarse mediante una evaluacion de recuperacion, que podra ser global o
complementaria a juicio del profesor.
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