GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA

FISICA ATOMICAYY MOLECULAR
MODULO MATERIA CURSO SEMESTRE | CREDITOS TIPO
Estructura de la Fisica Atémica y o o .
Materia Molecular 4 1 6 Optativa
DIRECCION COMPLETA DE CONTACTO PARA
PROFESOR(ES) TUTORIAS (Direccién postal, teléfono, correo
electrénico, e
Dpto. Fisica Atémica, Molecular y Nuclear
Facultad de Ciencias. Seccion de Fisicas.
Antonio M. Lallena Rojo Tercera planta.
Correo electronico: lallena@ugr.es
HORARIO DE TUTORIAS
L-Mi-J: 17:00 a 19:00
OTROS GRADOS A LOS QUE SE PODRIA
OFERTAR
e Grado en Fisica Grado en Quimica
PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES (si procede)
* Tener cursadas las asignaturas de Fisica Cuantica y el modulo de Métodos Matematicos y Programacion.
BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (SEGUN MEMORIA DE VERIFICACION DEL GRADO)
+ Atomos: estructura y espectroscopia.
Aproximacion de campo central. Correcciones. Espectros atémicos. Rayos X.
* Moléculas: estructura y espectroscopia
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Aproximacion de Born-Oppenheimer. Espectros vibracional-rotacional y electrénico.

e Colisiones atomicas y moleculares.
Tipos de colisiones. Aproximacién de Born. Simulacién Monte Carlo del transporte de radiacion en medios
materiales.

COMPETENCIAS GENERALES Y ESPECIFICAS

Transversales
e CT1 Capacidad de andlisis y sintesis
e CT3 Comunicacion oral y/o escrita
e CT6 Resolucion de problemas
e CT7 Trabajo en equipo
* CT8 Razonamiento critico
e CT9 Aprendizaje autbnomo

¢ CT10 Creatividad

Especificas
e CE1: Conocer y comprender los fendmenos y las teorias fisicas mas importantes.
e CE2: Estimar 6rdenes de magnitud para interpretar fenémenos diversos.
* CES5: Modelar fenébmenos complejos, trasladando un problema fisico al lenguaje matematico.
e CES®6: Elaborar proyectos de desarrollo tecnoldgico y/o de iniciacion a la investigacién cientifica.
e CE7: Trasmitir conocimientos de forma clara tanto en ambitos docentes como no docentes.
e CES8: Utilizar herramientas informaticas para resolver y modelar problemas y para presentar sus
* resultados.

e CE9: Aplicar los conocimientos matematicos en el contexto general de la fisica.

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)
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El alumno:
A adquirira un conocimiento de las bases fisico-matematicas que rigen las estructuras atdmica y molecular;
A comprendera las aplicaciones de la teoria cuantica en los sistemas atdomico y molecular;
A obtendra una idea detallada de los conceptos y metodologias basicas de la fisica atdmica y molecular;
A aplicara los conocimientos adquiridos para resolver problemas concretos;

A manejara los métodos matematicos y numéricos comunmente utilizados en el estudio de atomos y
moléculas, y

A utilizara datos experimentales para comprobar la validez de los modelos desarrollados.

TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

TEMARIO TEORICO:

1. Introduccion a la fisica atémica.
La fisica atdmica antes de 1913. El modelo atémico antes de 1913. La espectroscopia antes de 1913. Los
modelos atdomicos de Bohr y Sommerfeld. Mecanica cuantica y fisica atémica.

2. Estructura atomica.
Aproximacion de campo central. Configuraciones, capas y subcapas. El sistema periodico de los
elementos. Potenciales de ionizacion.

3. El método de Hartree-Fock.
Ecuaciones de Hartree-Fock. Interpretacion fisica de las ecuaciones: el teorema de Koopman. Propiedades
de los potenciales y orbitales de Hartree-Fock. Solucién de las ecuaciones de Hartree-Fock.
Apéndice: El modelo estadistico de Thomas-Fermi.

4. Energia media de una configuracion.
Célculo de la energia de una configuracion mediante teoria de pertur- baciones. Integrales I, J y K. Energia
para atomos de capas cerradas. Energia media para grupos incompletos de electrones equivalentes.

5. La interaccion spin-orbita.
Ecuacion de Dirac para atomos monoelectronicos. Ecuacién de Pauli y correcciones de orden (v/c)

6. Correcciones a la aproximacion de campo central: I. Acoplamiento LS.
Hipotesis del acoplamiento LS. Términos posibles de una configuracion. Energia de los términos y reglas
de Hund. Estructura fina de los términos. Diferencia de energia entre niveles.

7. Correcciones a la aproximacion de campo central: Il. Acoplamiento jj.
Hipdtesis del acoplamiento jj. Efecto de la adicién de una interaccion electrostatica débil. Acoplamiento
intermedio. Transicion LS a jj.

8. Espectros atémicos.
Interaccion de atomos con campos electromagnéticos. Probabilidades de transicion. Aproximacién dipolar y
reglas de seleccion. Espectro de atomos monoelectrénicos. Espectro de los atomos alcalinos. Espectro de
los atomos con dos electrones. Espectro de los atomos alcalino-térreos. Espectro de los atomos con varios
electrones 6pticamente activos.

9. Rayos X.
Produccidn de rayos X. Ley de Moseley. Terminologia. Espectroscopia de rayos X.

10. Atomos en el seno de campos electromagnéticos externos.
Efectos Zeeman normal y anémalo y Paschen-Back. Efectos Stark lineal y cuadratico. Estructura hiperfina.
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11. Estructura molecular.
La aproximacion de Born-Oppenheimer. Rotaciéon y vibracidn de moléculas diatomicas. Estructura
electrénica de moléculas diatémicas. Estructura de moléculas poliatdmicas.

12. Espectros moleculares.
Energia rotacional y espectros vibracional-rotacional y electronico de moléculas diatdmicas. Spin
electronico y nuclear.

13. Colisiones atémicas y moleculares.

14. Tipos de colision. Dispersion por un potencial. EIl método de las ondas parciales. La aproximacion de Born.
Simulaciéon Monte Carlo del transporte de radiaciéon en medios materiales.

TEMARIO PRACTICO:

1.- Célculo computacional de energias y funciones de onda atémicas.
2.- Simulaciéon Monte Carlo del transporte de radiacién en la materia.

BIBLIOGRAFIA FUNDAMENTAL:

B.H. Bransden & C.J. Joachain. Physics of Atoms and Molecules.
Segunda edicion. Longmann, 2003.

H. Haken, H.C. Wolf & W.D. Brewer, The Physics of Atoms and Quanta: Introduction to Experiments and Theory.
Springer, 2007

H. Haken, H.C. Wolf & W.D. Brewer. Molecular Physics and elements of Quantum Chemistry:Introduction to
Experiments and theory. Springer, 2004.

D. Budker, D.F. Kimball & D.P. DeMille. Atomic Physics: An Exploration through Problems and Solutions. Oxford
Univ. Press, 2000.

F. Salvat, J.M. Fernandez-Varea and J. Sempau. PENELOPE - A code system for Monte Carlo simulation of
electron and photon transport. OECD Nuclear Energy Agency, 2011.

ENLACES RECOMENDADOS

METODOLOGIA DOCENTE
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Horas presenciales | Horas de estudio Total
Clases tedricas 29
Clases practicas 17
Seminarios 5
Tutorias 5
Exdmenes 4
Trabajo total 60
PROGRAMA DE ACTIVIDADES
Segundo Temas Actividades presenciales Actividades no presenciales
cu eﬁ rimest del (NOTA: Modificar segun la metodologia docente propuesta (NOTA: Modificar segun la metodologia docente
* | temario para la asignatura) propuesta para la asignatura)
Estudio y
Sesiones Sesio. Exposic. y Examen Tut. Tutorias Tutorias trabajo Trabajo
tedricas Pract. seminarios (horas). colecti individ. colectivas | individual | engrupo | Etc.
(horas) (horas) (horas) vas (horas) (horas) alumno (horas)
(horas)
Semana 1
Semana 2
Semana 3
Semana 4
Semana 5
Semana 6
Semana 7
Semana 8
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Semana 9

Semana
10

Semana
11

Semana
12

Semana
13

Semana
14

Semana
15

Total
horas

EVALUACIO[\I (INSTRUMENTOS DE EVALUACION, CRITERIOS DE EVALUACION Y PORCENTAJE SOBRE LA
CALIFICACION FINAL, ETC.)

e La evaluacion se realizard a partir de los examenes (hasta un 80%), ejercicios y problemas resueltos
durante el curso (hasta un 20%) y el trabajo practico (hasta un 20%).

e La superacion de cualquiera de las pruebas no se lograra sin un conocimiento uniforme y equilibrado de
toda la materia.

* Aquellos estudiantes que se acojan a la modalidad de evaluacién unica final lo haran siguiendo los términos
y plazos que se indican en la Normativa de la UGR al respecto.

INFORMACION ADICIONAL
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