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Programa y bibliografia
CONTENIDOS

a) Teoricos

Unidad 1. Reacciones térmicas. Revisién de conceptos. Cinética macroscépica y realidad microscépica. Principio de
reversibilidad microscépica. Teoria del estado de transicién. Formulaciéon termodindmica de la teoria del estado de
transicion. Teoria del estado de transicibn microcanénica y variacional. Simulaciones a partir de métodos de
estructura electrénica. Dindmica de reacciones unimoleculares. Teorias RRK y RRKM y sus aplicaciones. Introduccién a
la teoria de la informacién y aplicaciones a la dindmica estado-estado.

Unidad 2. Reacciones fotoquimicas. Produccidon y desactivacion de estados excitados. Diagramas de Jablonski.
Tiempos de vida y eficiencias cuanticas. Desactivacion dindmica y estatica de los procesos luminiscentes. Formaciéon y
decaimiento de estados triplete. Estudios de transferencia de energia.

Fotoquimica de complejos inorganicos y su utilidad y aplicacion en la terapia fotodindmica. Complejos de cromo, y
rutenio. Procesos originados en estados de campo ligando y de transferencia de carga. Reacciones desde estados
vibracionalmente excitados y no equilibrados.

Unidad 3. Determinacién del rendimiento cuantico de reaccién. Actindmetros en fase gaseosa y en solucion.
Ejemplos de determinacién de rendimientos cuanticos: ruptura de haluros de perfluoroacilo y de peroxinitratos, entre
otros.

Determinacion de mecanismos de reacciéon. Mecanismos de reaccién en fase gaseosa. Mecanismo de fotooxidaciéon y
de degradacién atmosférica.

Unidad 4. Técnicas experimentales para determinar mecanismos de reaccién. Espectroscopia infrarroja como
herramienta en estudios cinéticos. Modelos cinéticos. Técnicas resueltas en el tiempo y técnicas ultrarrapidas.
Reacciones asistidas o mediadas por fotosensitizadores, microondas y material nanoparticulado.

b) Prdcticos
Practico 1. Sintesis por Microondas (MW) de un complejo de Rutenio o Cromo, purificacién datos espectroscépicos,
Absorcion y Fluorescencia, medidas de tiempos de vida media y quenching. (1 Médulo)

Practico 2. Fotooxidacién de malonatos en fase gaseosa. Obtencion de las constantes de velocidad. Identificacion y
caracterizacion de productos por espectroscopia IR. (1 Médulo)

Practico 3.- Fotodisociacion laser en fase gaseosa. Obtencion de las constantes de velocidad. Identificacion y
caracterizacion de productos por espectroscopia IR. Dilucidacién de mecanismos y modelado utilizando el programa
Kintecus. (1 Médulo)
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Cronograma tentativo
Lunes Martes Miércoles Jueves Viernes
Manana Médulo Tedrico Médulo Tedrico Modulo Tedrico Modulo Tedrico Médulo Practico
Tarde Moédulo Teodrico Moédulo Teodrico Modulo Tedrico Modulo Practico Médulo Practico

Son en total 21 horas tedricas y 9 horas practicas.

Metodologia de la evaluacion: examen de los contenidos desarrollados con calificacion final de 1 a 10. Fecha a
determinar.
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