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GRADO EN EL QUE SE IMPARTE OTROS GRADOS A LOS QUE SE PODRIA OFERTAR

Grado en QUIMICA

PRERREQUISITOS Y/0 RECOMENDACIONES (si procede)

Se recomienda haber superado las materias del madulo basico

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (SEGUN MEMORIA DE VERIFICACION DEL GRADO)

Simetria molecular. La interaccion entre la radiacion electromagnetica y la materia. Espectroscopias de
absorcion, emision y de dispersion Raman. Espectroscopias de resonancia magnetica de espin. Aplicacion
de las tecnicas espectroscopicas al estudio de sistemas de interes quimico-fisico.

COMPETENCIAS GENERALES Y ESPECIFICAS

Ver VERIFICA ANECA

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)

Objetivo General: En esta asignatura se pretende transmitir al alumno los conceptos fundamentales de
Espectroscopia Molecular que un Graduado en Quimica necesita. Se introduciran los conceptos y las
herramientas mecanocuanticas necesarias para estudiar de forma cuantitativa las moléculas, Para ello se
abordara el estudio de los conceptos basicos de las espectroscopias moleculares mas utilizadas y su aplicacion
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practica para la obtencion de informacion molecular, determinacion de estructuras, etc. Un objetivo general
de vital importancia, es el de inculcar en el alumno una concepcion cuantitativa de la Quimica. En este
sentido es fundamental transmitir al alumno en papel que desempefa la Quimica Fisica en la Quimica, no solo
como conjunto de conceptos, teorias y herramientas experimentales, capaces de explicar los fenomenos que
atafen a la Quimica, sino como motor de la ciencia y tecnologia quimica.

TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

Tema 1. Introduccion al estudio de la interaccion de la radiacion electromagnética con la materia.
Espectro electromagnético. Descripcion clasica de la absorcion y difusion de la radiacion electromagnética.
Difusion Rayleigh y difusion Raman. Tipos de espectroscopias. Coeficientes de Einstein. Momentos de
transicion y reglas de seleccion. Teoria mecano cuantica de las transiciones espectrales. Intensidad de una
transicion espectral. Anchura de las lineas espectrales. Tipos de ensanchamiento. La aproximacion de Born-
Oppenheimer.

Tema 2. Espectroscopia atomica.

Elementos esenciales de espectroscopia atomica. Ejemplos de espectroscopia atomica: laser de Helio Neon.
Espectroscopia Auger y espectroscopia fotoelectronica de Rayos X. Momento angular de espin y momento
magnético. Estados de espin. Interaccion de espin-campo magnético. Espectroscopia de RMN: desplazamiento
quimico y apantallamiento. Acoplamiento espin-espin. Fenomenos de relajacion. Aplicaciones de la
espectroscopia de RMN. Espectroscopia de RSE.

Tema 3. Simetria Molecular
Elementos de simetria. Grupos, representaciones y caracteres. Tabla de caracteres y sus aplicaciones.

Tema 4. Espectroscopia molecular: rotacion, vibracion .

Espectroscopia Raman. Espectroscopia de microondas y de infrarrojo lejano: espectros de rotacion pura.
Moléculas diatémicas. Modelos del rotor. Transiciones espectrales. Reglas de seleccion. Distribucion de la
intensidad de las transiciones. Moléculas poliatomicas. Clasificacion y momentos de inercia. Efecto Stark.
Aplicaciones. Zonas de la region infrarroja. Vibracion de moléculas biatomicas. Modelos del oscilador.
Espectros de vibracion-rotacion. Reglas de seleccion. Vibracion de moléculas poliatomicas. Modos normales.
Bandas fundamentales, sobretonos y bandas de combinacion. Vibraciones paralelas y perpendiculares.
Contorno de las bandas. Influencia del spin nuclear en la intensidad relativa de las lineas de rotacion.
Aplicaciones. Teoria cuantica de la espectroscopia Raman.

Tema 5. Espectroscopia electronica

Estados electronicos moleculares: transiciones electronicas puras. Moléculas biatomicas. Estructura
vibracional de una banda electrénica: principio de Frank-Condon. Moléculas poliatomicas: tipos de
transiciones electronicas. Fluorescencia y fosforescencia. Predisociacion. Métodos experimentales.
Aplicaciones.

Seminarios/Talleres
Resolucion de problemas numéricos
Actividades computacionales relacionadas con diferentes conceptos expuestos en el curso teorico.

Practicas de Laboratorio

Serie de Balmer: determinacion de la constante de Rydberg.
Espectroscopia UV-visible de una serie de colorantes conjugados.
Determinacion de la energia de disociacion del yodo.
Experimentacion basica en infrarrojo.

Espectro de rotacion-vibracion del HCL.
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Experimentacion basica en fluorescencia (desplazamiento de Stokes, energia 0-0, efecto espejo,
“quenching”).
Experimentacion basica en RMN.

Engel, T., Reid, P. “Quimica Fisica” Pearson, 2012
Banwell, C.N., McCash, E. “Fundamentals of Molecular Spectroscopy” McGraw Hill, 1994
Hollas, J.M. “Modern Spectroscopy” 4a edicion, John Wiley, 2004

METODOLOGIA DOCENTE

Clases magistrales

Seminarios de resolucion de problemas y actividades computacionales. Se llevaran a cabo durante todo el
curso una vez terminado el tema correspondiente

Tutorias

EVALUACION (INSTRUMENTOS DE EVALUACION, CRITERIOS DE EVALUACION Y PORCENTAJE SOBRE LA CALIFICACION FINAL ETC)

Se realizaran examenes parciales (con recuperacion) para las diferentes partes de la asignatura obteniéndose
a partir de la evaluacion de los mismos hasta un 60% de la calificacion final. Para que pueda haber
compensacion entre los diferentes examenes parciales es necesaria una nota minima de 3,5 sobre 10. Un 10%
de la calificacion final se obtendra de examenes de corta duracion realizados en clase.

La realizacion completa de las actividades de resolucion de problemas numéricos y computacionales puntuara
hasta un 15% de la calificacion final.

La realizacion completa de las practicas de laboratorio puntuara hasta un 15% de la puntuacion final.

Tanto la convocatoria extraordinaria como una evaluacion Unica final consistiran en un examen escrito de
todos los contenidos impartidos a lo largo del curso.
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