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Topicos en la determinacién de mecanismos de reacciones organicas.
Médulo 1

Carga horaria: 10 horas de clase semanales, durante 8 semanas.
Total: 80 horas.

1. Introduccidn. Tipos de mecanismos de reacciones organicas. Requerimientos
termodinamicos y cinéticos de las reacciones organicas. Métodos cinéticos. Orden de
reaccion. Molecularidad. Constante de velocidad. Equilibrios. Termodindmica del estado de
transicion. Postulado de Hammond.

2. Breve repaso de Teoria de Orbitales Moleculares. Aromaticidad. Efectos orbitales. Efectos
estereoelectrdnicos. Postulado de Fukui.

3. Ecuacién de Arrhenius. Principio de Curtin Hammett. Regla de Cram y relacionadas.
Control cinético y termodinamico. Teoria del estado estacionario. Coordenada de reaccion.
Superficies de energia potencial. Mapas de reaccién. Efecto tunel. Teoria del estado de
transicion. Determinacion y deteccion de intermediarios.

4. Métodos para determinacién de mecanismos. Marcacion isotdpica. Ejemplos. Efecto
isotdpico primario y secundario. Efecto isotdpico del solvente.

5. Acido-base. Teoria de Lewis. Principio “hard-soft”. Teoria de Bronsted. Factores que
afectan la fuerza de acidos y bases. Funcion acidez. pKa en solventes no acuosos. Catalisis
acido-base general y especifica. Ley de catalisis de Bronsted.

6. Relaciones extratermodinamicas. Interpretacion de los parametros de activacion.
Relaciones lineales de energia libre. Efecto de los sustituyentes. Ecuacién de Hammett.
Modificaciones. Constantes de los sutituyentes: or, o1, 6%, o7, o+, Ecuacion de Taft:
o".Efecto del Solvente sobre el parametro p. Correlaciones multiparamétricas.

7. Efectos de solvente. Ecuaciones de Kosower, Grunwald-Winstein, Gutman, Dimroth-
Reichardt y Taft. Ecuaciones multiparamétricas. Tratamiento de Krygowsky-Fawcet.
Ecuaciones de Abboud-Kamlet-Taft. Unidn hidrégeno. Solventes HBA y HBD.
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