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RESUMEN

Con laasignaturade Quimica Fisicall se pretende, esencialmente, que el alumno adquiera conocimientos
basi cos de dos partes fundamental es de la Quimica-Fisica, como son la Quimica Cuanticay la
Espectroscopia. La Quimica Cuantica consiste en la aplicacién de la Fisica Cuantica a estudio de la
estructura atébmicay molecular. La Espectroscopia se puede definir como el estudio de lainteraccion de la
radiacién el ectromagnética con la materiay utiliza principal mente conocimientos de Quimica Cuantica.
Ambas materias son cada vez mas interdisciplinares, ya que se usan comunmente en otras ramas de la
Quimica.

Por |o tanto, con esta asignatura se estableceran |as bases necesarias para que el estudiante pueda abordar
posteriormente con éxito el estudio de diferentes partes de la Quimicay de la propia Quimica Fisica, que
utilizan habitualmente los conceptos de Quimica Cuanticay Espectroscopia.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

Esta asignatura no tiene restricciones de matricula con ninguna otra de la titulaciéon. En todo caso, a fin
de poder abordar con éxito la asignatura, son imprescindibles conocimientos basicos previos, del nivel
exigido en el primer curso del Grado en Quimica, en:

Mecanica y Electromagnetismo (Fisica | y II)

Estructura atémica i molecular (Quimica I)

Matematicas: logaritmos, exponenciales, numeros complejos, derivadas e integrales sencillas,
ecuaciones diferenciales ordinarias y fundamentos de estad

COMPETENCIAS

1108 - Grado de Quimica
- Desarrollar capacidad de analisis, sintesis y razonamiento critico.
- Demostrar capacidad inductiva y deductiva.

- Demostrar capacidad de gestion y direccién, espiritu emprendedor, iniciativa, creatividad,
organizacién, planificacion, control, liderazgo, toma de decisiones y negociacion.

- Resolver problemas de forma efectiva.

- Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo equipos de caracter interdisciplinar y en un
contexto internacional.

- Demostrar habilidad para transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones tanto a un publico
especializado como no especializado y utilizando si procede las tecnologias de la informacién.

- Comprometerse con la ética, los valores de igualdad y la responsabilidad social como ciudadano y
como profesional.

- Aprender de forma autébnoma.
- Demostrar capacidad para adaptarse a nuevas situaciones.

- Adquirir una sensibilidad permanente por la calidad y el medio ambiente, el desarrollo sostenible y la
prevencion de riesgos laborales.

- Demostrar que conoce los aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y
unidades.

- Interpretar la variacion de las propiedades caracteristicas de los elementos quimicos segun la Tabla
Periddica.
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- Demostrar que conoce las caracteristicas y comportamiento de los diferentes estados de la materia y
las teorias empleadas para describirlos.

- Demostrar que conoce los tipos principales de reaccidén quimica y sus principales caracteristicas
asociadas.

- Demostrar que conoce los principios de la Mecanica Cudntica y su aplicacién a la descripcién de la
estructura y propiedades de atomos y moléculas.

- Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segiin modelos previamente desarrollados.
- Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para solucionarlos.

- Relacionar teoria y experimentacion.

- Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria.

- Comprender los aspectos cualitativos y cuantitativos de los problemas quimicos.

- Desarrollar metodologias sostenibles y respetuosas con el medio ambiente.

- Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboraciéon y
defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area de estudio.

- Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (normalmente
dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexiébn sobre temas relevantes
de indole social, cientifica o ética.

- Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a un publico tanto
especializado como no especializado.

- Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

- Expresarse correctamente, tanto en forma oral como escrita, en cualquiera de las lenguas oficiales
de la Comunidad Valenciana.

- Poseer habilidades béasicas en tecnologias de la informacién y comunicacion y gestionar
adecuadamente la informacién obtenida.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

En esta asignatura se abordaran |os siguientes resultados de aprendizaje contenidos en el documento de
Grado, dentro de la materia de Quimica Fisica

1 Demostrar capacidad para comprender y predecir el comportamiento y reactividad de atomos 'y
moléculas a partir del anadlisis de su estructura, que podra determinarse a partir de datos espectroscopicos
(CE2, CE3, CE4, CE5)

2 Comprender y utilizar eficazmente lainformacion bibliogréficay técnicareferida alos fendmenos
fisico-quimicos (CG7, CE23, CE24, CT3)
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3 Redlizar eficazmente las tareas asignadas como miembro de un equipo y con perspectiva de género
(CG5, CGb)

4 Resolver problemas con rigor (CG4, CG10, CEL, CE14, CE15, CE22, CE23)
5 Demostrar adaptacion a nuevas situaciones (CG3, CG9)

6 Demostrar capacidad de andlisisy sintesis (CG1)

7 Demostrar capacidad inductivay deductiva (CG2)

8 Demostrar capacidad de organizacion y planificacion (CG3)

9 Escribir y exponer en las lenguas nativas con correccion y saber expresarse y comprender unalengua
extranjeracomunitaria (CT1, CG6)

10 Gestionar lainformacion con rigor (CG7, CT3)
11 Demostrar compromiso €tico 'y con perspectiva de género (CG6, CE25)
12 Aprender de forma auténoma (CG8)

Estos resultados de aprendizaje han de permitir que a finalizar la asignatura el/la estudiante ha de ser
capaz de:

« Definir los términos: operador, conmutador, ecuacion de valores propios, valor propio y funcion propia

« Establecer larelacion entre operadores y observables

« Describir el significado de lafuncion de onday extraer lainformacion de esta funcion mediante la aplicacion de los diferentes postulados de la Quimica
Cuantica

« Definir el valor promedio o esperado de un observable

« Formular el principio de indeterminacion y su relacion con la medida simultéanea de varias propiedades

« Plantear y resolver la ecuacion de Schrodinger para una particula confinada en un recinto unidimensional

 Plantear |a ecuacion de Schrédinger para una particula confinada en un recinto bi- o tridimensional utilizando la técnica de separacion de variables
« Definir el concepto de degeneracion y ladiferencia entre estado y nivel de energia

« Plantear |a ecuacion de Schrédinger para un oscilador armonico y analizar sus soluciones

« Formular el problema del momento angular orbital y analizar los valores posibles parala medida simultanea del médulo del momento angular y su
proyeccion sobre un gje. Aplicarlo al movimiento de rotacion de un rotor diatémico

« Plantear laresolucién de la ecuacion de Schrédinger para el domo de hidrégeno, demostrando que puede separarse en ecuaciones radial y angular
« Definir las energias y funciones de onda de los orbitales hidrogenoides y utilizar sus diferentes representaciones

« Definir el concepto general de espin y las propiedades de espin de un electrén

« Plantear el Hamiltoniano de un &omo polielectronico

« Utilizar métodos aproximados para resolver la ecuacion de Schrodinger de sistemas poliel ectronicos: Método variacional

« Plantear la ecuacion de Schroédinger parael &omo de Helio y su resolucion a distintos niveles de aproximacion. Describir el modelo orbital

« Establecer el principio de antisimetria para sistemas de particulasidénticas y aplicarlo alos &omos de Helio y Litio. Plantear € determinante de Slater
« Enunciar el método del campo autoconsi stente (SCF-HF) para atomos polielectrénicos

« Diferenciar entre orbital atémico y funcion de estado del &omo, energia orbital y energiatotal del &omo. Discutir las configuraciones electrénicas
« Formular el operador Hamiltoniano para una molécula poliatomica

« Describir la aproximacion de Born-Oppenheimer y el concepto de superficie de energia potencial

« Analizar las soluciones exactas de |la moléculaion de hidrégeno y las obtenidas con el método aproximado OM-CLOA

« Describir la aplicacién del método OM-CLOA en lamolécula de hidrégeno

« Discutir la estructura el ectrénica de mol écul as diatémicas utilizando los model os de OMss cualitativo y SCF-HF

« Aplicar e método de Hiickel a sistemas conjugados y arométicos
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« Describir correctamente el fendmeno espectroscopico y |os tipos de espectroscopia

« Describir la aproximacion semiclésica de lainteraccion radiacion-materia

« Definir el momento dipolar de transicion y diferenciar entre reglas de seleccidn genéricas y especificas

« Describir los diferentes factores de los que depende laintensidad y la anchura de una sefial espectroscopica

« Formular laley de distribucion de Boltzmann y relacionar laintensidad de una sefial espectroscopica con la poblacion de los niveles de energiay la
probabilidad de latransicion

« Definir lamedida experimental de laintensidad de una sefial espectroscopica

« Formular la separacion de los diferentes tipos de movimiento nuclear

« Plantear los niveles de energia rotacional de los rotores diatomicosy lineales, e interpretar laforma del espectro rotacional puro utilizando las reglas de
seleccion

« Plantear |los niveles de energia vibracional para una molécula diatémica utilizando |as aproximaciones armoénicay anarmonica

« Esquematizar |as transiciones que componen un espectro de vibracion pura e interpretar el efecto de la anarmonicidad en dichas transiciones

« Explicar |las caracteristicas de |os espectros de rotacion-vibracion de moléculas diatdmicas y extraer informacion estructural delasramasP, Qy R

« Enunciar las propiedades del movimiento vibracional de una molécula poliatdmicay el concepto de modos normales de vibracion

« Analizar de formasimple el espectro vibracional de una molécula poliatémica

« Describir las caracteristicas de la espectroscopia Raman rotacional y vibracional

« Analizar el espectro electrénico de unamoléculadiatémicay explicar su estructura vibracional utilizando el principio de Franck-Condon

« Definir el concepto de grupo croméforo y diferenciar los tipos de transiciones que tienen lugar en el espectro electrénico de moléculas poliatdmicas
« Describir los fenémenos de fluorescenciay fosforescenciay sus propiedades

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Conceptos basicos. Principios de la Mecanica Cuantica.

Desarrollo de la teoria cuantica. Dualidad onda-corpusculo. Ecuacion de Schrodinger. Formalismo
matematico. Postulados de la Mecéanica Cuantica. Estados estacionarios. Principio de incertidumbre

2. Sistemas modelo.

Movimiento de traslacion: particula en un recinto unidimensional. Particula en un recinto bidimensional.
Técnica de separacion de variables. Barreras finitas y efecto tanel. Movimiento vibracional: Oscilador
armonico.

3. Atomo de hidrégeno

Introduccion. Momento angular orbital. Rotor rigido. Atomo de Hidrégeno: planteamiento de la solucion
formal de la ecuacion de Schrodinger. Energias y funciones de los estados ligados. Momento angular de
espin
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4. Atomos poliectronicos.

Atomos poliectronicos: planteamiento general. Métodos aproximados. Atomo de Helio. Aproximacion
orbital. Principio de antisimetria. Orbitales autoconsistentes (SCF). Estados electrénicos.

5. Estructura molecular

Moléculas polielectrénicas: planteamiento general. Aproximacién de Born-Oppenheimer. La molécula
ion de hidrégeno (método OM-CLOA). La molécula de hidrogeno. Moléculas diatémicas. Moléculas
poliatdbmicas. Sistemas -electrénicos. Método de Hiickel.

6. Fundamentos de Espectroscopia.

La radiacion electromagnética. Espectroscopia: tipos de espectros. Interaccién radiacion materia:
aproximacion semiclasica. Ley de distribucion de Boltzmann. La sefal espectroscépica: posicion,
intensidad y anchura. Intensidad de una sefial espectroscopica. Ley de Lambert-Beer.

7. Espectroscopias de rotaciéon y vibracion.

Espectroscopias de movimiento nuclear colectivo. Niveles de energia rotacional de moléculas
diatébmicas y lineales. Espectros de rotacion pura. Espectroscopia de microondas. Niveles de energia
vibracional. Espectros de vibracién de moléculas diatbmicas. Espectros de rotacidén-vibracién. Espectros
de vibracion de moléculas poliatomicas: modos normales de vibracion. Espectroscopia IR.
Espectroscopia Raman.

8. Espectroscopia Electrénica

Interpretacion cuantica de los espectros electronicos: moléculas diatomicas. Estructura vibracional:
principio de Franck-Condon. Reglas de seleccidon. Espectroscopia electronica de moléculas
poliatdbmicas. Fluorescencia y fosforescencia.
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 38,00 100
Tutorias regladas 7,00 100
Estudio y trabajo autbnomo 20,00 0
Preparacion de actividades de evaluacion 25,00 0
Preparacion de clases de teoria 11,50 0
Preparacion de clases préacticas y de problemas 11,00 0
TOTAL 112,50

METODOLOGIA DOCENTE

El desarrollo de la asignatura se estructura en torno alos siguientes gjes:

* lasclasestedricas
* lastutorias grupales

Por lo que respecta alas primeras, en ellas se ofrecera unavision global del tematratado y seincidiraen
aquellos conceptos clave necesarios para su comprension. Asimismo, se indicaran 10s recursos mas
recomendables para la preparacion posterior del tema en profundidad.

Las tutorias se dedicaran al planteamiento y resolucion de problemas y cuestiones, las cuales permitiran
identificar los elementos y conceptos esenciales de cada tema. Para estas sesiones, se proporcionara una
lista de cuestiones y problemas que servira parareforzar los conocimientosy ejercitarse en cada uno de
los aspectos tratados. El alumno/a debera entregar resueltos los problemas y cuestiones que € Profesor
indique.

EVALUACION

Se utilizarén los siguientes sistemas de eval uacion:

* Pruebas consistentes en Exdmenes Escritos, Orales y/o Practicos

» Evaluacion de las sesiones de tutorias grupales, seminarios, elaboracion de trabajos y/o
exposiciones orales

 Evaluacion continua de cada alumno basada en las actividades presenciales, participacion y grado
de implicacion en el proceso de ensefianza-aprendizaje
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Laevauacion del aprendizaje de los estudiantes tendré en cuenta todos | os aspectos expuestos en €l
apartado de metodologia de esta guia docente. Los estudiantes que no asistan regularmente a clase
deberan optar per lamodalidad B.

Modalidad A:
PRIMERA CONVOCATORIA
Lacdlificacion final constara de:

» El examen escrito (80%) que consistira en una serie de cuestiones tedricas y problemas numeéricos,
los cuales tratan sobre |0s conceptos basicos impartidos en clase. El examen sera el mismo para
todos |os grupos.

» Evauacion continua (20%) que contempla pruebas de evaluacion realizadas alo largo del curso en
forma de tests de respuesta multiple o breve, la evaluacién de las sesiones de tutorias grupales,
mediante la realizacion y/o entrega de gjercicios y cuestiones y la evaluacion continua de cada
alumno basada en | as actividades presenciales, participacion y grado de implicacion en €l proceso
de ensefianza-aprendizaje.

Lacalificacion minima del examen escrito debera ser igual o superior a 4,0 sobre 10 para poder
promediar con lanota de la evaluacion continua. La calificacion global minima para aprobar |a asignatura
es 5,0 sobre 10.

SEGUNDA CONVOCATORIA

En la segunda convocatoria | os estudiantes realizaran un examen escrito consistente en una serie de
cuestiones tedricas y problemas numéricos, |0s cuales tratan sobre |os conceptos basicos impartidos en
clase. El examen serd el mismo paratodos los grupos. La calificacion final incluiré laevaluacion del resto
de las actividades del estudiante de ese curso académico con la misma ponderacion que en la primera
convocatoria. La calificacion global minima para aprobar la asignatura es 5,0 sobre 10.

Modalidad B
PRIMERA Y SEGUNDA CONVOCATORIA

El estudiante podra acogerse a ser evaluado Unicamente con un examen escrito que, tanto en primera
como en segunda convocatoria, consistira en una serie de cuestiones tedricas y problemas numéricos, los
cuales tratan sobre |os conceptos basi cos impartidos en clase. EI examen sera el mismo paratodos |os
grupos. La calificacion global minima para aprobar la asignatura es 5,0 sobre 10.
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