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1. Informacién de la Unidad de Aprendizaje:
Nombre: Temas selectos en Numero de créditos: 9
Electroquimica |
Departamento: Quimica Horas B.C.A. **: 64 Horas A.M.1.***: 80 | Total de horas: 144
Tipo*: C Prerrequisitos: Ninguno Nivel: Formacion Optativa Abierta

* C=Curso, S=Seminario, CT=Curso Taller, T=Taller, L=Laboratorio, N=Clinica
**B.C.A. Bajo conduccién académica.
***A M.l. Actividades de manera independiente

2. Descripcion

El curso esta orientado a la aplicacién de las nuevas teorias de prediccion de reactividad quimica como DFT, el
aprendizaje de software para la prediccion y validacién de mecanismos de reaccion, el estudio de la interaccion
de la luz con electrodos semiconductores y la comprension de celdas biolégicas de interconversion de energia.
El curso esta relacionado a los cursos que quimica cuantica, fisicoquimica y quimica organica.

3. Objetivo general

El estudiante serd capaz de conocer y aplicar técnicas modernas de prediccién de cinética, como la teoria
cinética moderna de Marcus, conocera y aplicard conceptos de quimica cuéntica, e.g., DFT y el modelado
mecanismos de reaccién mediante el manejo de programas de computo comerciales como DigiSIM y KISSA-
1DO®.

4. Contenido tematico

UNIDAD 1.

Obijetivo especifico:

Discutir las nuevas teorias de cinética molecular y la prediccion de mecanismos de reaccién electroquimicos.

1. Teoria cinética molecular
1.1 Teoria electrocinética molecular de

Marcus
1.2 Orbitales moleculares en electroquimica N° Sesiones:5
1.3 Prediccion de mecanismos de reaccion horas/semana: 4

electroquimicos
1.4 Aplicaciones

UNIDAD 2.

Establecer las bases y formulacion mecanico cuantica de sistemas electroquimicos y la aplicacion de métodos
de DFT.

2. Electroguimica orientada cuanticamente
2.1 Formulacién mecéanico cuéntica de la
electroquimica

N° Sesiones:4
horas/semana:8




UNIDAD 3.

Aprender el manejo y aplicacion de los programas de simulacion molecular para el esclarecimiento de

mecanismos de reaccién complejos, el calculo de reactividad basados en DFT y plasmones superficiales.

3. Simulacion digital de problemas
electroquimicos
3.1 Introduccién al software utilizado para
simulacién molecular
3.2 Simulacién de sistemas
electroquimicos
3.3 Célculos mecénico cuanticos basados
en DFT
3.4 Funciones de Fukui
3.5 Estudios de plasmones superficiales
3.6 Aplicaciones

N° Sesiones:6
horas/semana:4

UNIDAD 4.

Discutir los métodos més comunes de caracterizacion de reacciones en electrodos semiconductores y su

interaccion con luz laser o radiacion sincrotronica.

4. Fotoelectroquimica
4.1 Electrodos semiconductores
4.2 Fotoelectrocatalisis
4.3 Aplicaciones

N° Sesiones:6
horas/semana: 4

UNIDAD 5.

Aprender el funcionamiento de las celdas electroquimicas en sistemas biol6gicos naturales y el estudio de los

procesos de almacenamiento e interconversion de energia en el metabolismo de organismos vivos.

5. Bioelectroquimica
5.1 Celdas biol6gicas y sus membranas
5.2 Modelos de transferencia de
electrones a y de proteinas en
contacto con la solucién
5.3 Bioenergética y metabolismo
5.4 Electroquimica de NAD" y NADH
5.5 Aplicaciones

N° Sesiones:5
horas/semana:4

UNIDAD 6.

Discutir tematicas que ayuden al estudiante en proyectos especificos de electroquimica, motivando la lectura

especializada y la discusion conjunta con el profesor.

Temas selectos |

N° Sesiones:3
horas/semana: 4




UNIDAD 7.

Discutir temas que ayuden al estudiante en sus proyectos especificos de electroquimica, motivando la lectura
especializada y la discusion conjunta con el profesor.

Temas selectos Il

N° Sesiones:3
horas/semana:4

5. Modalidades de ensefianza aprendizaje

La modalidad del proceso de ensefianza-aprendizaje incluye:

Resolucién de ejercicios en clase
Asignacion y resolucion de tareas

Exposicién oral de parte del profesor con apoyo de material audiovisual.

Lectura y discusion de articulos cientificos de los temas desarrollados en clase.
La revisién de videos y tutoriales en internet relacionados con temas de interés.
La escritura de un articulo de revision al final del curso de un tépico elegido por el estudiante
Desarrollo de un proyecto final o redaccion de un articulo de revision

6. Modalidad de evaluacién

Evaluacion continua:

Mecanismo Porcentaje
Exadmenes parcial y final 60
Tareas 30
Lectura de articulos y revision de videos 10
Exadmenes parcial y final 60
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8. Oftros materiales de apoyo

Videos en internet
DFT https://www.youtube.com/watch?v=|Zi2EOrCrpY
Introduction to DFT https://www.youtube.com/watch?v=WhfémelBldg&t=2261s
Short demo of digisim https://www.youtube.com/watch?v=zr16gMPaol 8
KISSA-1D®© Electrochemical Simulation Tutorial: Adsorption
https://www.youtube.com/watch?v=dMTEtJTTEGM
e MECSIim Tutorial 1: Getting Started https://www.youtube.com/watch?v=R20kiRWVG s

Articulos cientificos especializados

Computational electrochemistry: prediction of liquid-phase reduction potentials
Aleksandr V. Marenich, Junming Ho, Michelle L. Coote, Christopher J. Cramer and Donald G. Truhlar Phys.
Chem. Chem. Phys., 2014, 16, 15068

DFT Study on the Mechanism of the Electrochemical Reduction of CO2 Catalyzed by Cobalt Porphyrins, Jing
Shen, Manuel J. Kolb, Adrien J. Géttle, and Marc T. M. Koper* J. Phys. Chem. C 2016, 120, 15714-15721

Conceptual Surface Electrochemistry and New Redox Descriptors, J.-S. Filhol, and M.-L. Doublet, J. Phys.
Chem. C 2014, 118, 19023-19031.

DFT Study on the Mechanism of the Electrochemical Reduction of CO2 Catalyzed by Cobalt Porphyrins, Jing
Shen, Manuel J. Kolb, Adrien J. Géttle, and Marc T. M. Koper J. Phys. Chem. C 2016, 120, 15714-15721.

Biochemistry and Theory of Proton-Coupled Electron Transfer, Agostino Migliore, Nicholas F. Polizzi, Michael J.
Therien, and David N. Beratan, 4 | Chem. Rev. 2014, 114, 3381-3465.

9. Conocimientos aptitudes y capacidades que el alumno debera adquirir

El estudiante sera capaz de predecir reactividad quimica, planteara mecanismos organicos complejos y los
valorara mediante el uso de programas de simulacién molecular.

10. Perfil académico sugerido para el docente

Un académico con conocimientos de electroquimica, técnicas de cémputo por DFT para la prediccion de
reactividad y manejo de programas como DiGISIM o KISSA-1D® para el estudio de mecanismos de reaccién
electroquimicos.

11. Autores

Dr. Norberto Casillas Santana

Formato basado en el Articulo 21 del Reglamento General de planes de estudios de la U.de G.
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