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RESUM

Amb |'assignatura de Quimica Fisica |l es pretén, essencialment, que I'alumne adquirisca coneixements
basics de dues parts fonamentals de la Quimica-Fisica, com son la Quimica Quanticai I'Espectroscopia.
La Quimica Quantica consisteix en |'aplicacié de la Fisica Quantica al'estudi de |'estructura atomicali
molecular. L'Espectroscopia es pot definir com I'estudi de lainteraccio de laradiacié electromagnética
amb lamatériai utilitza principa ment coneixements de Quimica Quantica. Ambdues matéries son cada
vegada més interdisciplinaries, ja que susen comunament en altres branques de la quimica.

Per tant, amb aguesta assignatura sestabliran les bases necessaries perque I'estudiant puga abordar
posteriorment amb éxit I'estudi de diferents parts de la Quimicai de la propia Quimica Fisica, que
utilitzen habitualment el's conceptes de Quimica Quanticai 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 titulaci6. En tot cas, per tal de
poder abordar amb éxit I'assignatura, sén imprescindibles coneixements basics previs, del nivell exigit
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.

COMPETENCIES

1110 - Grau de Quimica V2-2018
- Desenvolupar capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic.
- Demostrar capacitat inductiva i deductiva.

- Demostrar capacitat de gesti6 i direccio, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacid, 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 informacio, idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si escau les tecnologies de la informacio.

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

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

- 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.

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

- 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 ética.

- Que els estudiants puguen transmetre informacio, 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.

- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicaci6 i gestionar adequadament
la informacio obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

L’ apartat anterior recull les competéncies contingudes en el document VERIFICA. En aquesta
assignatura s aborden part dels resultats d' aprenentatge de la matéeria Quimica Fisica que permeten
adquirir, tant coneixements especifics de Quimica, com habilitats i competencies cognitivesi
competencies generals recomanades per I'EUROPEAN CHEMISTRY THEMATIC NETWORK (ECTN)
per a Chemistry Eurobachelor® Label. A la seglient taula es relacionen els resultats d’ aprenentatge
adquirits en I’ assignatura de Quimica Fisica Il relacionats amb les competéencies del grau en Quimica

CONEIXEMENTS ESPECIFICSDE QUIMICA

[El procés d'aprenentatge ha de permetre alstitulats de grau demostrar:

|Principals aspectes de la Demostrar que coneix els aspectes principals
terminologia quimica, de terminol ogia quimica, nomenclatura,
nomenclatura, convenisi unitats.  |convenisi unitats.(CEL)

[Demostrar que coneix les caracteristiquesi el
comportament dels diferents estats de la
materiai les teories usades per
descriure’|s.(CE3)

[Les caracteristiques dels diferents
estats de lamateriai lesteories
utilitzades per adescriurells.
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|Els principis de la mecanica
guanticai lasevaaplicacio ala
descripcié de l'estructurai
propietats dels atoms i molécules.

Demostrar que coneix els principisde la
mecanica quanticai |I’aplicacid ala
descripci6 de |’ estructurai de les propietats
d’ atoms i molécules.(CES).

COMPETENCIASY HABILIDADES COGNITIVAS

|[EI proceso de aprendizaje debe p

ermitir alostitulados de grado demostrar:

Capacitat per a demostrar
coneixement i comprensio dels
fets, conceptes, principisi teories
fonamentals relacionades amb els
[temes esmentats anteriorment.

Demostrar el coneixement i la comprensio
dels fets essencials, dels conceptes, dels
principisi de les teories relacionades amb les
arees de la quimica.(CEL3).

Capacitat per al calcul i e
processament de dades, rel acionats
amb informacio i dades de
quimica.

Resoldre problemes qualitatius i quantitatius
segons model s desenvol upats
préviament.(CE14).

Reconeixer i analitzar problemes nousi
plangjar estrategies per solucionar-
los.(CELS).

COMPETENCIAS GENERALES

[El proceso de aprendizaje debe permitir alos titulados de grado demostrar:

Capacitat per a aplicar
coneixement practic per ala
resoluci6 de problemes relacionats
amb informaci6 qualitativai
quantitativa.

Resoldre problemes de forma
efectiva.(CG4).

Resoldre problemes qualitatiusi quantitatius
segons models desenvol upats
lpréviament.(CE14).

Relacionar teoriai experimentacio.(CE22).

Reconéixer i valorar els processos quimics
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en lavidadiaria.(CE23).

Comprendre el's aspectes qualitatius i
quantitatius del's problemes quimics.(CE24).

Capacitats de calcul i aritmeétiques,
incloent aspectes tals com error
d'analisi, estimacions d'ordres de
magnitud, i Us correcte de les
unitats.

Desenvolupar capacitat d’andlisi, sintesi i
[raonament critic. (CG1).

Demostrar capacitat inductivai
deductiva.(CG2).

Resoldre problemes de forma efectiva.CG4).

[Habilitats de planificacio i gestio
del temps.

Desenvolupar capacitat d’ andlisi, sintesi i
raonament critic. (CG1).

Demostrar capacitat de gestié i direccio,
esperit emprenedor, iniciativa, creativitat,
organitzacio, planificacio, control, lideratge,
presa de decisions i negociaci6.(CG3).

Resoldre problemes de forma efectiva CG4).

Competencies de comunicaci6 oral
| escrita, en un dels principals
idiomes europeus, a més de
I'ildiomadel pais d'origen.

Demostrar capacitat de treball en equip
incloent equips de caracter interdisciplinari i
en un context internacional .(CG5).

Comprometre's amb I'etica, els valors
d'igualtat i laresponsabilitat social com a
ciutadai com professional .(CG7).

Expressar-se correctament, tant en forma oral
com escrita, en qualsevol de les llenglies
oficials dela Comunitat Valenciana.(CT1).

Que €els estudiants puguen transmetre
informacio, idees, problemesi solucionsaun
|public tant especialitzat com no
especiaitzat.(CB4).

Posseir habilitats basiques en tecnol ogies de
lainformacid i comunicacio i gestionar
adegquadament la informacio obtinguda(
CT2).
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 Definir elstermes: operador, commutador, equacio de valors propis, valor propi i funcié propia

» Establir larelacio entre operadorsi observables

» Descriure € significat delafuncio 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

» 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 Schrodinger per auna particula confinada en un recinte bi- o tri-dimensional
utilitzant la tecnica de separaci6 de variables

 Definir el concepte de degeneracid i ladiferenciaentre estat i nivell d'energia

» Plantgjar I'equaci6 de Schrodinger per a un oscil -lador harmonic i analitzar les seues solucions

» Formular €l problemadel 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 al moviment de
rotacié d'un rotor diatomic

» Plantgjar laresolucié de I'equaci6 de Schrédinger per al'atom d'hidrogen, demostrant gue pot
separar-se en equacions radial i angular

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

 Definir el concepte general d'espin i les propietats d'espin d'un electré

* Plantejar el Hamiltonia d'un atom polielectronic

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

» Plantgjar I'equacio de Schrodinger per al'atom d'Heli i laseuaresolucio a diferents nivells
d'aproximacié. Descriure el model orbital

» Establir e principi de antisimetria per a sistemes de particules identiquesi aplicar-lo als atoms
d'Heli i Liti. Plantgjar el determinant de Slater

* Enunciar e metode del camp autoconsistent (SCF-HF) per a atoms polielectronics

 Diferenciar entre orbital atomic i funcié d'estat de I'atom, energiaorbital i energiatotal del'atom.
Discutir les configuracions electroniques

» Formular I'operador Hamiltonia per a una moleécula poliatdmica

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

» Anadlitzar les solucions exactes de la molécula-i6 d'hidrogen i les obtingudes amb el métode
aproximat OM-CLOA

» Descriurel'aplicacié del metode OM-CLOA en lamolecula d'hidrogen

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 tunel. Moviment vibracional: Oscil-lador
harmonic.

3. Atom dhidrogen

Introducci6. Moment angular orbital. Rotor rigid. Atom d'hidrogen: plantejament de la soluci6 formal de
I'equaci6 de Schrodinger. Energies i funcions dels estats lligats. Moment angular de spin.

4. Atoms poliectronics

Atoms poliectronics: plantejament general. Métodes aproximats. Atom d'Heli. Aproximacié orbital.
Principi de anti-simetria. 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
poliatobmiques. Sistemes pi-electronics. Metode de Hiickel.

6. Fonaments dEspectroscopia

La radiacio electromagnética. Espectroscopia: tipus d'espectres. Interaccié radiacié materia:
aproximacié semi-classica. Llei de distribucié de Boltzmann. El senyal espectroscopica: posicio,
intensitat i amplaria. Intensitat d'un senyal espectroscopica. Llei de Lambert-Beer. Emissio laser

7. Espectroscopies de Rotacid i Vibracié

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 51,00 100

Tutories reglades 9,00 100

Estudi i treball autonom 90,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENT

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

* lesclassestedriques
* lestutories grupals

Pel quefaales primeres, en elles soferira unavisio global del tematractat i sincidiraen aquells
conceptes clau necessaris per ala seua comprensio. Aixi mateix, sindicaran €ls recursos mes
recomanables per ala preparaci6 posterior del tema en profunditat.

Lestutories es dedicaran a plantejament i resolucié de problemesi questions, les quals permetran
identificar els elementsi conceptes essencials de cada tema. Per a agquestes sessions, es proporcionara una
Ilista de questions i problemes que servira per reforcar els coneixementsi exercitar-se en cadascun dels
aspectes tractats. L'alumne/a haura de lliurar resolts el's problemes i quiestions que el Professor indique.

AVALUACIO

Sutilitzaran el's seglients sistemes d’ aval uacio:

* Proves consistents en Examens Escrits, Oralsi/o Practics

» Avaluaci6 de les sessions de tutories grupals, seminaris, elaboracio de treballsi/o exposicions orals

» Avaluacio6 continua de cada alumne basada en les activitats presencials, participacio i grau
d'implicaci6 en el procés d'ensenyament-aprenentatge

L’ avaluaci6 de I'aprenentatge dels estudiants tindra en compte tots el's aspectes exposats en |'apartat de
metodol ogia d'aquesta guia docent.

Modalitat A:
PRIMERA CONVOCATORIA
Laqualificacio final constara de:

L’ examen (75%), que consistira en una serie de questions teoriques i problemes numeérics, els quals
tractaran sobre els conceptes basics impartits a classe. L'examen sera el mateix per atots els grups.
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Avaluaci6 continua (25%), que contempla proves d’ avaluacié realitzades al llarg del curs en formade
tests de resposta multiple o breu, I’ avaluacio de les sessions de tutories grupals, mitjancant larealitzacio
i/0 entregad exercicisi questions, i I’ avaluacié continua de cada alumne basada en la participacio i grau
dimplicaci6 en € procés d'ensenyament-aprenentatge. Unicament en casos excepcionalsi en el termini
establert pels professors, espodra renunciar al’avaluacioé continua.

Laqualificacio minimade I’ examen escrit haura de ser igual o superior a4,5 sobre 10 per a poder
amitjanar amb lade I’ avaluaci6 continua. La qualificacié global minima per a aprovar |’ assignatura és 5,0
sobre 10.

SEGONA CONVOCATORIA

En la segona convocatoria el's estudiants realitzaran un examen escrit consistent en una serie de guestions
tedriques i problemes numerics, els quals tractaran sobre el's conceptes basics impartits a classe. L'examen
serael mateix per atots els grups. Laqualificacio final, incloent I’ avaluacié continua, esrealitzara
utilitzant la mateixa ponderacio que en la primera convocatoria. La qualificacio global minimaper a
aprovar |’ assignatura és 5,0 sobre 10.

Modalitat B

Aqguesta modalitat Unicament s acceptara en aguells casos molt excepcionals en els que el professor haja
acceptat larentnciaal’ avaluacio continua.

PRIMERA | SEGONA CONVOCATORIA

L’ estudiant podra acollir-se a ser avaluat Unicament amb un examen que, tant en primera com en segona
convocatoria, consistira en una série de quiestions tedriques i problemes numerics, els quals tractaran
sobre els conceptes basics impartits a classe. L'examen sera el mateix per atots els grups. La qualificacio
global minima per a aprovar I’ assignatura és 5,0 sobre 10.

Advertiment final La copiao plagi manifest de qualsevol tasca que forma part de I'avaluacié suposarala
impossibilitat de superar I'assignatura, sotmetent-se seguidament als procediments disciplinaris oportuns.

Cal tindre en compte que, d'acord amb I'article 13 d) de I'Estatut de I'Estudiant Universitari (RD
1791/2010, de 30 de desembre), “és deure d'un estudiant abstindre's en la utilitzacié o cooperacié en
procediments fraudulents en les proves d'avaluacio, en elstreballs que es realitzen o en documents
oficialsdela Universitat”.

REFERENCIES
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- ATKINS, P.W., de PAULA,J., Quimica Fisica, 82 ed., Ed. Médica Panamericana, 2008. ISBN
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978844137878 (v.2)
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