GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA

QUIMICA FISICA IV

MobuLo MATERIA CURSO SEMESTRE CREDITOS TIPO

Quimica Fisica Quimica Fisica 3° 2° 6 Obligatoria

DIRECCION COMPLETA DE CONTACTO PARA TUTORIAS

PROFESORIES) (Direccion postal, teléfono, correo electronico, etc.)

Dpto. Quimica Fisica
Edif.ll de Quimica. 32 Planta
Correo electronico:elopezcv@ugr.es

e Enrique Lopez-Cantarero Vargas TUf. 244074

HORARIO DE TUTORIRS

Diarias de 10h a 11h

GRADO EN EL QUE SE IMPARTE OTROS GRADOS A LOS QUE SE PODRIR OFERTAR
Grado en QUIMICA Cumplimentar con el texto correspondiente, si
procede

PRERREQUISITOS Y/0 RECOMENDACIONES (si procede)

e Se recomienda haber superado las materias del mddulo 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

e Ver VERIFICA ANECA

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)
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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 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 desempeiia la Quimica Fisica
en la Quimica, no s6lo como conjunto de conceptos, teorias y herramientas experimentales, capaces de
explicar los fendmenos que atafen a la Quimica, sino como motor de la ciencia y tecnologia quimica

TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

TEMARIO TEORICO:
e Tema 1. Simetria Molecular
-Elementos de simetria. Grupos, representaciones y caracteres. Tabla de caracteres y sus aplicaciones.

e Tema 2. Introduccidn a la Espectroscopia Molecular

-Espectro electromagnético:tipos de espectroscopias.Interaccion radiacion-materia. Coeficientes de
Einstein. Momentos de transicion y reglas de seleccion. Teoria mecanocuantica de las transiciones
espectrales.Intensidad de una transicion espectral. Anchura de las lineas espectrales. Tipos de
ensanchamiento. La aproximacion de Born-Oppenheimer

e Tema 3. Espectroscopia de rotacion
-Espectroscopia de microondas y de infrarrojo lejano: spectros de rotacion pura. Moléculas diatomicas.
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.

e Tema 4. Espectroscopia de vibracion
-Zonas de la region infrarroja. Vibracion de moléculas biatémicas. 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.

e Tema 5. Espectroscopia Raman
-Efecto Raman: teorias clasica y cuantica. Polarizabilidad molecular. Espectros Raman de rotacion pura.
Espectros Raman de vibracion-rotacion. Polarizacion de las lineas Raman. Aplicaciones.

Tema 6. Espectroscopia electronica

-Estados electraonicos 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.

Tema 7. Espectroscopias de Resonancia Magnética

-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. Fendmenos de
relajacion. Aplicaciones de la espectroscopia de RMN. Espectroscopia de RSE.
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TEMARIO PRACTICO:

Seminarios/Talleres

. Resolucion de problemas numéricos

. Aplicacion de los conceptos desarrollados en las clases tedricas

.Planteamiento y respuestas a cuestiones conceptuales en el marco de los conocimientos adquiridos en las
clases teoricas.

BIBLIOGRAFiA FUNDAMENTAL:
-Berry, R.S., Rice, S.A., Ross, J. “Physical Chemistry” 22 Ed., Oxford University Press, New York, 2000.
-Hollas, J.M. “Modern Spectroscopy” 3% Ed., John Wiley, 1996
-Atkins, P. y de Paula, J. “Quimica Fisica” Editorial Médica Panamericana, Buenos Aires, 2008
-McHale, J.L., “Molecular Spectroscopy” , Prentice Hall, 1999

BIBLIOGRAFiA COMPLEMENTARIA:
e Levine, I.N., “Espectroscopia Molecular” Ed. AC, 1980
o Kettle, S.F.A. “Symmetry and Structure” Ed. Wiley, 1985

Cumplimentar con el texto correspondiente en cada caso.

METODOLOGIA DOCENTE

e C(Clases magistrales

e Seminarios de ejercicios y problemas. Se llevaran a cabo durante todo el curso una vez terminado el
tema correspondiente

e Tutorias

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

e Se realizaran dos examenes parciales y un final. Cada uno de ellos constara de una parte teorica y
otra de resolucion de problemas numéricos. Ambas partes y para cada examen se aplicara una nota
minima de compensacion entre ellas de 3,5 sobre 10.

e En los criterios de evaluacion se tendra en cuenta la participacion e implicacion personal del
alumno/a durante el desarrollo de la asignatura.

e En la calificacion final se tendran en cuenta los trabajos académicos dirigidos que se lleven a cabo,
bien individualmente 6 en grupo.

Cumplimentar con el texto correspondiente en cada caso.

%g 7/' Universidad INFORMACION SOBRE TITULACIONES DE LA UGR

de Granada http://grados.ugr.es





<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /Description <<
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /FRA <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /PTB <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


