GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA

QUIMICAFISICA

MODULO MATERIA CURSO SEMESTRE CREDITOS TIPO

Quimica Fisica Quimica Fisica 29 12 6 Obligatorio
DIRECCION COMPLETA DE CONTACTO PARA

PROFESORADO TUTORIAS (Direccién postal, teléfono, correo

electrénico, etc.)

e Grupo A: Antonio Cardenete Espinosa
e Grupo B: Antonio Parody Morreale e
Isabel Maria Plaza del Pino

Dpto. Quimica Fisica, Facultad de Ciencias (Edificio de
Quimicas,12 Planta).

Correo electrénico:

acardene@ugr.es;

aparody@ugr.es
iplaza@ugr.es

HORARIO DE TUTORIAS

e Profesor Antonio Cardenete : : viernes de 8 a
14 horas.

e  Profesor Antonio Parody: viernes de 8 a 14
horas.

® Profesora Isabel Plaza: martes de 10 a 14
horas y viernes de 12 a 14 h.

GRADO EN EL QUE SE IMPARTE

OTROS GRADOS A LOS QUE SE PODRIA OFERTAR

Grado en Quimica

Grado en Ingenieria Quimica
Grado en Bioquimica

Grado en Fisica

Grado en Ciencias Ambientales

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES (si procede)

Haber cursado o cursar paralelamente las materias del Mddulo Basico.

Tener conocimientos adecuados sobre:
e Quimica
e Fisica
e Matematicas
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BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (SEGUN MEMORIA DE VERIFICACION DEL GRADO)

Introduccidn a la mecanica cuantica. Aplicacidén de la mecdnica cudntica al estudio de sistemas modelo.
Utilizacion de ordenadores para el estudio de &tomos y moléculas.

COMPETENCIAS GENERALES Y ESPECIFICAS

Competencias Genéricas:

*CG 1: Analizar y sintetizar.

*CG3 Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua oficial del Grado

*CG6 Resolver problemas

*CG9 Razonar criticamente

*CG10 Realizar un aprendizaje autonomo para su desarrollo continuo profesional

Competencias Especificas:

*CE 11: Los principios de la mecanica cuantica y su aplicacién en la descripcidn de la estructura y propiedades de
atomos y moléculas.

*CE 22: Los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias relacionados con todas las areas de la Quimica.

oCE 25: Evaluar e interpretar datos e informacion Quimica.

oCE 27: Aplicar conocimientos quimicos adquiridos a la resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segun
modelos previamente

desarrollados.

¢CE 30: Utilizar razonadamente las herramientas matematicas e informaticas para trabajar con datos quimicos.

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)

Que el alumnado sea capaz de:

e  Explicar los conceptos bdsicos de la Mecdanica Cudntica

e Aplicar los conceptos basicos de la Mecdnica Cudntica a sistemas sencillos.

e Aplicar los conceptos basicos de la Mecdnica Cudntica en la descripcién de d&tomos y moléculas.

TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

TEMARIO TEORICO:

e Tema 1. Origenes de la Mecdanica Cuantica
1. Los fracasos de la Fisica Clasica.
2. Dualidad onda particula.

e Tema 2. Principios de la Mecanica Cuantica.
1. La ecuacion de Schrédinger.
2. La interpretacion de Born de la funcidn de onda.
3. Operadores, autovalores y autofunciones. Superposicién y valores esperados.
4. Principio de incertidumbre.

e Tema 3. Aplicaciones de la Mecanica Cudntica.
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1. Particula en una caja.

2. Particula en una caja de dos y tres dimensiones.

3. Oscilador arménico.

4. Propiedades de los osciladores.

5. Efecto tunel.

6. Rotacidn en tres dimensiones: particula en una esfera/rotor rigido.

e Tema 4. Estructura atomica |.
1. Estructura del atomo de hidrégeno e hidrogenoides.
2. Orbitales atomicos y sus energias.
3. NUumeros cuanticos, energia y momento angular.
4. Orbitales reales.
5. El espin del electrén.

e Tema 5. Estructura atémica Il.
1. Estructuras de atomos multielectrénicos. Aproximacion orbital.
2. Orbitales de campos autoconsistentes.
3. Espectros de atomos complejos.

e Tema 6. Estructura molecular.
1. Clasificacion de interacciones interatomicas.
2. Principio de variaciones.
3. Aproximacién de Born-Oppenheimer.
4. Teoria del enlace de valencia.
5. Teoria de los orbitales moleculares.
6. Orbitales moleculares para sistemas poliatdmicos. Aproximacion de Hiickel.

TEMARIO PRACTICO:

Seminarios:
e Radiacidn del cuerpo negro.
e Movimiento ondulatorio y ecuaciones diferenciales.
e Modelo de Bohr.
e  Espectroscopia atémica.
e Coordenadas polares esféricas.
e Visualizacidn de orbitales atémicos.
e  Espectroscopia de absorcion de colorantes conjugados. Aproximacion de Huickel.
e Talleres de cuestiones y problemas.

Practicas de Laboratorio:

Practica 1. Espectroscopio-DVD.

Practica 2. Serie de Balmer.

Practica 3. Espectroscopia de absorcién de colorantes conjugados. Particula en una caja.

BIBLIOGRAFIA
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BIBLIOGRAFIA FUNDAMENTAL:
e P.W. Atkinsy J. de Paula, “Quimica Fisica”, 82 edicidn. Editorial Médica Panamericana, Buenos Aires (2008).
e T.Engely P. Reid, “Quimica Fisica”, Pearson Education, Madrid (2006).
e |.N. Levine, “Fisicoquimica”, 52 edicién (vol. 1y 2). McGraw Hill, Madrid (2004).

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA:
e |.N. Levine, “Quimica Cuantica”, 52 edicion. Prentice Hall, Madrid (2001).
e D.A. McQuarrie. “Quantum Chemistry”. 22 edicion. University Science Books, Sausalito, California (2008).
e J.P. Lowe. “Quantum Chemistry”. 32 edicion. Elsevier, Boston (2006).

ENLACES RECOMENDADOS

e  http://bcs.whfreeman.com/pchem8e/. Web del libro “Quimica Fisica” ( Atkins y de Paula, ver bibliografia
fundamental).

e  http://www.shef.ac.uk/chemistry/orbitron/- “Orbitron”. Galeria de orbitales atémicos y moleculares. Imagenes y
representaciones de varios tipos de orbitales atdmicos y moleculares. Animaciones.

e  http://chemdex.org/. El directorio Sheffield WWW de Quimica. Numerosos enlaces a todo tipo de recursos de
Quimica en la red.

METODOLOGIA DOCENTE

e Clases magistrales.

e Seminarios/Talleres.

e  Priacticas de Laboratorio.
e Tutorias.

PROGRAMA DE ACTIVIDADES

Actividades presenciales Actividades no presenciales
(NOTA: Modificar seguin la metodologia docente propuesta (NOTA: Modificar segln la metodologia docente propuesta
para la asignatura) para la asignatura)
. Temas
Primer :
. del Estudio y
cuatrimestr . ;
temari ) . - . . trabajo .
e Sesiones Sesiones Exposiciones , Tutorias Tutorias o Trabajo
o . o L Examenes L . individual
tedricas practicas | y seminarios Etc. individual colectivas en grupo Etc.
(horas) (horas) (horas) (horas) es (horas) (horas) del (horas)
alumno
(horas)
Semana 1 1 2 2 1 5
Semana 2 1-2 2 2 1 5
Semana 3 2 4 1 5
Semana 4 2 2 2 1 5
Semana 5 2 2 1 1 1 5
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Semana6 | 3 3 1 1 5
Semana7 | 3 3 1 1 5
Semanag8 | 3 2 1 1 5
Semana9 | 4 3 1 1 5
Semana10 | 4 2 1 1 5
Semanal1l | 4 2 2 1 5
Semanal2 | § 2 1 1 5
Semanal3 | 5 3 1 1 5
Semanal4 | 6 2 1 5
Semanal5 | 6 3 1 1 5
Semanal6 | 6 2 1 5
Total horas 39 5 13 3 16 80

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

e Examen final: 60 %.
e Seminarios y practicas: 10 %.
e  Otros ejercicios: 30: %

Para la evaluacion unica final a la que el alumnado se puede acoger en los casos indicados en la “NORMATIVA DE
EVALUACION Y DE CALIFICACION DE LOS ESTUDIANTES DE LA UNIVERSIDAD DE GRANADA” (aprobada por Consejo de
Gobierno en su sesidn extraordinaria de 20 de mayo de 2013) se realizard un examen (100% calificacion final).

INFORMACION ADICIONAL
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