Guia Docent
34194 Quimica fisica ll

FITXA IDENTIFICATIVA

Dades de I'Assignatura

Codi 34194

Nom Quimica fisica Il
Cicle Grau

Crédits ECTS 4.5

Curs academic 2016 - 2017

Titulacio/titulacions
Titulaci6 Centre Curs Periode

1108 - Grau de Quimica Facultat de Quimica 2 Segon
guadrimestre

Matéries

Titulacio Matéria Caracter
1108 - Grau de Quimica 7 - Quimica Fisica Obligatoria
Coordinacio

Nom Departament

NEBOT GIL, IGNACIO JOSE 315 - Quimica Fisica

RESUM

Amb |'assignatura“ Quimicafisicall” es pretén, essencialment, que I'alumne adquirisca coneixements
basi cs de dues parts fonamentals de la quimicafisica: la quimica quanticai |'espectroscopia. Laquimica
guantica consisteix en I'aplicacio de lafisica quanticaal'estudi de I'estructura atomicai molecular.

L 'espectroscopia es pot definir com I'estudi de lainteraccio de laradiacié electromagneticaamb la
materiai utilitza principalment coneixements de quimica quantica. Ambdues materies son cada vegada
meés interdisciplinaries, ja que susen comunament en altres branques de la quimica.

Per tant, amb aguesta assignatura sestableixen les bases necessaries perque |'estudiant puga abordar
posteriorment amb éxit I'estudi de diferents parts de laquimicai de la quimicafisica mateix, que fan
servir habitualment els conceptes de la quimica quanticai de I’ espectroscopia.
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CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

Aquesta assignatura no té restriccions de matricula amb cap altra de la titulacié. En tot cas, per poder
abordar amb éxit I'assignatura, sén imprescindibles coneixements basics previs, del nivell que sexigeix
en el primer curs del grau en Quimica, en:

Mecanica i electromagnetisme (Fisica | i Il)

Estructura atomica i molecular (Quimica I)

Matematiques: logaritmes, exponencials, nombres complexos, derivades i integrals senzilles,
equacions diferencials ordinaries i fonaments d'estadistica i combinat

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica
- Desenvolupar capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic.
- Demostrar capacitat inductiva i deductiva.

- Demostrar capacitat de gestio i direccio, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacié, control, lideratge, presa de decisions i negociacio.

- Resoldre problemes de forma efectiva.

- Demostrar capacitat de treball en equip incloent equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.

- Demostrar habilitat per a transmetre informacié, idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si escau les tecnologies de la informacié.

- Comprometre's amb [I'ética, els valors d'igualtat i la responsabilitat social com a ciutada i com
professional.

- Aprendre de forma autonoma.
- Demostrar capacitat per a adaptar-se a situacions noves.

- Adquirir una sensibilitat permanent per la qualitat i el medi ambient, el desenvolupament sostenible i
la prevencio de riscos laborals.

- Demostrar que coneix els aspectes principals de terminologia quimica, nomenclatura, convenis i
unitats.

- Interpretar la variacié de les propietats caracteristiques dels elements quimics segons la taula
periodica.
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- Demostrar que coneix les caracteristiques i el comportament dels diferents estats de la matéria i les
teories usades per descriure'ls.

- Demostrar que coneix els tipus principals de reaccid quimica i les seues caracteristiques principals
associades.

- Demostrar que coneix els principis de la mecanica quantica i lI'aplicaci6 a la descripci6 de I'estructura
i de les propietats d'atoms i molécules.

- Resoldre problemes qualitatius i quantitatius segons models desenvolupats préviament.
- Reconeixer i analitzar problemes nous i planejar estrategies per solucionar-los.

- Relacionar teoria i experimentacio.

- Reconeéixer i valorar els processos quimics en la vida diaria.

- Comprendre els aspectes qualitatius i quantitatius dels problemes quimics.

- Desenvolupar metodologies sostenibles i respectuoses amb el medi ambient.

- Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocacio d'una forma
professional i posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de I'elaboraci6 i
defensa d'arguments i la resolucié de problemes dins de la seua area d'estudi.

- Que els estudiants tinguen la capacitat d'arreplegar i interpretar dades rellevants (normalment dins de
la seua area d'estudi) per emetre judicis que incloguen una reflexié sobre temes rellevants d'indole
social, cientifica o etica.

- Que els estudiants puguen transmetre informacid, idees, problemes i solucions a un public tant
especialitzat com no especialitzat.

- Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

- Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengties oficials de la
Comunitat Valenciana.

- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicacié i gestionar adequadament
la informacio obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

En aguesta assignatura saborden els resultats d'aprenentatge seglient, que estan continguts en el document
de grau, dins lamatériade quimicafisica:

1. Demostrar capacitat de comprendrei predir el comportament i lareactivitat d'atomsi molecules a
partir de I'analisi de la seua estructura, que es pot determinar a partir de dades espectroscopiques
(CE2, CE3, CE4, CEb).

2. Comprendrei utilitzar eficagment lainformaci¢ bibliograficai técnicareferida as fenomens
fisicoquimics (CG7, CE23, CE24, CT3).

3. Redlitzar eficagment les tasques assignades com a membre d'un equip i amb perspectiva de genere
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(CG5, CG6).
4. Resoldre problemes amb rigor (CG4, CG10, CE1, CE14, CE15, CE22, CE23).
5. Demostrar adaptaci6 a noves situacions (CG3, CG9).
6. Demostrar capacitat d'analisi i sintesi (CG1).
7. Demostrar capacitat inductivai deductiva (CG2).
8. Demostrar capacitat d'organitzacio i planificacio (CG3).
9. Escriure i exposar amb correccio en les|lengles natives i saber expressar-se i comprendre una
[lengua estrangera comunitaria (CT1, CG6).
10. Gestionar lainformacié amb rigor (CG7, CT3).
11. Demostrar compromis étic i amb perspectiva de genere (CG6, CE25).
12. Aprendre de manera autonoma (CG8).

Aquests resultats d'aprenentatge han de permetre que, en acabar |'assignatura, I’ estudiant ha de ser capag
de

 Definir elstermes: operador, commutador, equacio de valors propis, valor propi i funcié propia.

 Establir larelaci6 entre operadors i observables.

» Descriure € significat de lafuncio d'onai extreure lainformacié d'aquesta funcié mitjancant
I'aplicaci6 dels diferents postulats de la quimica quantica.

 Definir el valor mitja o esperat d'un observable.

e Formular € principi dindeterminacio i la seuarelacié amb la mesura simultania de diverses
propietats.

» Plantgjar i resoldre I'equaci6 de Schrodinger per a una particula confinada en un recinte
unidimensional .

» Plantgjar I'equaci6 de Schrddinger per a una particula confinada en un recinte bi o tridimensional
utilitzant la tecnica de separaci6 de variables.

 Definir el concepte de degeneracid i ladiferencia entre estat i nivell d'energia.

» Plantgjar I'equacio de Schrodinger per a un oscil -lador harmonic i analitzar-ne les solucions.

» Formular el problema del moment angular orbital i analitzar els valors possibles per ala mesura
simultania del modul del moment angular i la seua projeccié sobre un eix. Aplicar-ho a moviment
de rotacié d'un rotor diatomic

» Plantgar laresolucié de I'equaci6 de Schrédinger per al'atom d'hidrogen, i demostrar que es pot
separar en equacionsradial i angular.

» Definir lesenergiesi funcions d'ona dels orbitals hidrogenoidesii utilitzar les seues diferents
representacions.

 Definir el concepte general d'espin i les propietats d'espin d'un electro.

» Plantgjar I'operador hamiltonia d'un atom polielectronic.

« Utilitzar métodes aproximats per resoldre I'equacié de Schrodinger de sistemes polielectronics.
Métode variacional.

» Plantgjar I'equaci6 de Schrodinger per al'atom d'heli i 1a seuaresolucié adiferents nivells
d'aproximacié. Descriure el model orbital.

» Establir € principi d’ antisimetria per a sistemes de particules identiquesi aplicar-lo als atoms d'heli
i liti. Plantgjar el determinant de Slater

» Enunciar el metode del camp autoconsistent (SCF-HF) per a atoms polielectronics.

 Diferenciar entre orbital atomic i funcié d'estat de I'atom, energia orbital i energiatotal de|'atom.
Discutir les configuracions electroniques.
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» Formular I'operador hamiltonia per a una molécula poliatomica.

» Descriure I'aproximacio de Born-Oppenheimer i € concepte de superficie d'energia potencial.

» Analitzar les solucions exactes de lamoléculaié d'hidrogen i les que s obtenen amb el metode
aproximat OM-CLOA.

 Descriure I'aplicacié del metode OM-CLOA en la molécula d'hidrogen.

« Discutir I'estructura el ectronica de molecules diatdomiques utilitzant els models dOM qualitatiu i
SCF-HF.

» Aplicar el métode de Hiickel a sistemes conjugatsi aromatics.

 Descriure correctament el fenomen espectroscopic i els tipus d'espectroscopia.

» Descriure I’ aproximacio semiclassica de lainteraccié radiacio-matéria.

 Definir el moment dipolar de transicio i diferenciar entre regles de seleccio genériques i
especifiques.

» Descriure els diferents factors de que depen laintensitat i I'amplada d'un senyal espectroscopic.

» Formular lallei de distribucié de Boltzmann i relacionar laintensitat d'un senyal espectroscopic
amb la poblaci6 dels nivells d'energiai la probabilitat de latransicio.

 Definir lamesura experimental de laintensitat d'un senyal espectroscopic.

» Formular la separacio dels diferents tipus de moviment nuclear.

» Plantgar els nivells d'energiarotacional delsrotorsdiatdomicsi lineals, i interpretar laformade
I'espectre rotacional pur utilitzant les regles de seleccio.

» Plantgjar els nivells d'energiavibraciona per a una molécula diatomica utilitzant les aproximacions
harmonicai anharmonica.

» Esguematitzar |es transicions que componen un espectre de vibracio purai interpretar I'efecte de la
anharmonicitat en aguestes transicions.

» Explicar les caracteristiques dels espectres de rotaci6-vibracié de molécules diatdmiquesi extreure
informacié estructural de lesbranquesP, Qi R.

» Enunciar les propietats del moviment vibracional d'una molécula poliatomicai el concepte de
modes normals de vibracio.

» Analitzar de manerasimple |'espectre vibracional d'una molecula poliatomica.

 Descriure les caracteristiques de |'espectroscopia Raman rotacional i vibracional.

» Analitzar I'espectre electronic d'una molecula diatdomicai explicar |a seua estructura vibracional
utilitzant el principi de Franck-Condon.

 Definir el concepte de grup cromofor i diferenciar els tipus de transicions que tenen lloc en
I'espectre electronic de molécules poliatomiques.

» Descriure els fenomens de fluorescenciai fosforescéncia, i 1es seues propietats.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Conceptes basics. Principis de la mecanica quantica.

Desenvolupament de la teoria quantica. Dualitat ona-corpuscle. Equacié de Schrédinger. Formalisme
matematic. Postulats de la mecanica quantica. Estats estacionaris. Principi d'incertesa
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2. Sistemes model.

Moviment de translacié: particula en un recinte unidimensional. Particula en un recinte bidimensional.
Técnica de separaci6 de variables. Barreres finites i efecte tinel. Moviment vibracional: oscil-lador
harmonic.

3. Atom dhidrogen

Introducci6. Moment angular orbital. Rotor rigid. Atom d'hidrogen: plantejament de la soluci6 formal de
I'equacio de Schrodinger. Energies i funcions dels estats lligats. Moment angular despin.

4. Atoms poliectronics.

Atoms polielectronics: plantejament general. Métodes aproximats. Atom d'heli. Aproximacio orbital.
Principi dantisimetria. Orbitals autoconsistents (SCF). Estats electronics.

5. Estructura molecular

Molécules polielectroniques: plantejament general. Aproximacié de Born-Oppenheimer. La moléecula i6
d'hidrogen (métode OM-CLOA). La molécula d'hidrogen. Molécules diatomiques. Molecules
poliatdbmiques. Sistemes -electronics. Metode de Hiickel.

6. Fonaments despectroscopia

La radiacio electromagnética. Espectroscopia: tipus d'espectres. Interaccié radiacié materia:
aproximacio semiclassica. Llei de distribucié de Boltzmann. El senyal espectroscopica: posicio, intensitat
i amplaria. Intensitat d'un senyal espectroscopic. Llei de Lambert-Beer.

7. Espectroscopies de rotacié i vibracion.

Espectroscopies de moviment nuclear col-lectiu. Nivells d'energia rotacional de molécules diatdmiques i
lineals. Espectres de rotacié pura. Espectroscopia de microones. Nivells d'energia vibracional.
Espectres de vibracié de molécules diatomiques. Espectres de rotacié-vibracié. Espectres de vibracié de
molécules poliatdmiques: modes normals de vibracio. Espectroscopia IR. Espectroscopia Raman.

8. Espectroscopia electronica

Interpretacio quantica dels espectres electronics: molécules diatomiques. Estructura vibracional: principi
de Franck-Condon. Regles de seleccid. Espectroscopia electronica de molécules poliatomiques.
Fluorescencia i fosforescencia.
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Classes de teoria 38,00 100
Tutories reglades 7,00 100
Estudi i treball autonom 20,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacié 25,00 0
Preparacio de classes de teoria 11,50 0
Preparacio de classes practiques i de problemes 11,00 0
TOTAL 112,50

METODOLOGIA DOCENT

El desenvolupament de I'assignatura sestructura al voltant dels eixos seglents:

* classes tedriques
* tutories grupals

Pel que faales primeres, s hi ofereix unavisio global del tematractat i Sincideix en aquells conceptes
clau necessaris per ala seua comprensio. Aixi mateix, sindicaran els recursos més recomanables per ala
preparaci 6 posterior del tema en profunditat.

Les tutories es dediquen a plantgjar i resoldre problemesi guestions, que permeten identificar els
elementsi conceptes essencials de cada tema. Per a aquestes sessions, es proporciona unallistade
guiestions i problemes que serveix per reforcar els coneixementsi exercitar-se en cadascun dels aspectes
tractats. L'alumne hade lliurar resolts els problemes i questions que & professor indique.

AVALUACIO

Esfaservir els sistemes d’ avaluaci6 seguient:

» Proves consistents en examens escrits, orals i/o practics.

» Avaluacio deles sessions de tutories grupals, seminaris, elaboracio de treballs i/o exposicions orals.

» Avaluaci6 continua de cada alumne basada en |es activitats presencials, participacio i grau
d'implicacio en e procés d'ensenyament-aprenentatge.

L’ avaluaci6 de I'aprenentatge dels estudiants té en compte tots els aspectes que s han exposat en |'apartat
de metodologia d'aquesta guia docent. Els estudiants que no assisteixen regularment a classe han d’ optar
per lamodalitat B.
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Modalitat A:
PRIMERA CONVOCATORIA
Laqualificacio final consta de:

» Examen escrit (80%). Consisteix en una serie de quiestions tedriques i problemes numerics, que
tracten sobre el's conceptes basics impartits a classe. L'examen és el mateix per atots els grups.

» Avaluaci6 continua (20%). Consisteix en I’ avaluacié mitjancant proves realitzades a llarg del curs
en forma de tests de resposta multiple o breu, |’ avaluacié de les sessions de tutories grupals,
mitjancant larealitzacid i/o lliurament d’ exercicisi questions, i I’ avaluacié continua de cada
alumne basada en les activitats presencias, laparticipacio i €l grau dimplicacié en el procés
d'ensenyament-aprenentatge.

Laquaificacio minimade I’ examen escrit ha de ser igual o superior a 4,0 sobre 10 per poder fer mitjana
amb lade I’ avaluacio continua. La qualificacié global minima per aprovar |’ assignatura és 5,0 sobre 10.

SEGONA CONVOCATORIA

En la segona convocatoria, els estudiants realitzen un examen escrit que consisteix en una serie de
guestions teoriques i problemes numerics, que tracten sobre els conceptes basics impartits a classe.
L'examen és el mateix per atots els grups. Laqualificacié final inclou I’avaluacié de larestade les
activitats de I’ estudiant d’ aquest curs academic amb la mateixa ponderacio que en la primera
convocatoria. La qualificacio global minima per aprovar |’ assignatura és 5,0 sobre 10.

Modalitat B
PRIMERA | SEGONA CONVOCATORIA

L’ estudiant es pot acollir a una avaluacié Unica mitjancant un examen escrit que, tant en primera com en
segona convocatoria, consisteix en una serie de quiestions teoriquesi problemes numeérics, que tracten
sobre els conceptes basics impartits a classe. L'examen és el mateix per atots els grups. La qualificacié
global minima per aprovar |’ assignatura és 5,0 sobre 10.

REFERENCIES
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