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Quimica Fisica l

Grado Grado en Quimica m Ciencias

Modulo Quimica Fisica Materia Quimica Fisica

Curso 20 Semestre  1° Créditos 6 Tipo Obligatoria

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES

Se recomienda haber cursado las materias del Mddulo Basico.
Tener conocimientos adecuados sobre:
e Quimica

e Fisica
o Matematicas

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (Segtin memoria de verificacién del Grado)

Introduccion a la mecanica cuantica. Aplicacion de la mecanica cuantica al estudio de sistemas
modelo. Utilizacién de ordenadores para el estudio de atomos y moléculas.

COMPETENCIAS ASOCIADAS A MATERIA/ASIGNATURA

COMPETENCIAS GENERALES

e CGo1 - El alumno debera adquirir la capacidad de analizar y sintetizar

» CGO2 - El alumno debera adquirir la capacidad de organizar y planificar

e CGO03 - El alumno debera adquirir la capacidad de comunicarse de forma oral y escrita en
la lengua oficial del Grado

* CGo5 - Elalumno debera adquirir la capacidad de gestionar datos y generar informaciéon
/ conocimiento

» CG08 - El alumno debera adquirir la capacidad de trabajar en equipo

e CG09 - El alumno debera adquirir la capacidad de razonar criticamente

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

» CE01 - El alumno debera saber o conocer los aspectos principales de terminologia
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quimica, nomenclatura, convenios y unidades

e CE03 - El alumno debera saber o conocer las caracteristicas de los diferentes estados de
la materia y las teorias empleadas para describirlos

e CE04 - El alumno debera saber o conocer los tipos principales de reacciones quimicas y
las principales caracteristicas asociadas a cada una de ellas

e CE06 - El alumno debera saber o conocer los principios de termodinamica y sus
aplicaciones en quimica

e CE07 - El alumno debera saber o conocer la cinética del cambio quimico, incluyendo
catalisis e interpretacion mecanicista de las reacciones quimicas

e CE11 - El alumno debera saber o conocer los principios de la mecanica cuantica y su
aplicacion en la descripcion de la estructura y propiedades de atomos y moléculas

e CE13 - El alumno debera saber o conocer la relacion entre propiedades macroscopicas y
propiedades de atomos y moléculas individuales: incluyendo macromoléculas,
polimeros, coloides y otros materiales

e CE22 - El alumno debera saber o conocer los hechos esenciales, conceptos, principios y
teorias relacionados con todas las areas de la Quimica

e CE25 - El alumno debera saber hacer o tener la capacidad de evaluar e interpretar datos e
informacion Quimica

e CE27 - El alumno debera saber hacer o tener la capacidad de aplicar conocimientos
quimicos adquiridos a la resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segtin
modelos previamente desarrollados

e CE29 - El alumno debera saber hacer o tener la capacidad de presentar, tanto de forma
escrita como oral, material y argumentacion cientifica a una audiencia especializada

» CE46 - El alumno debera saber o conocer los fundamentos o principios de otras
disciplinas necesarios para las distintas areas de la Quimica.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (Objetivos)

Que el alumnado sea capaz de:

» Explicar los conceptos basicos de la Mecanica Cuantica

« Aplicar los conceptos basicos de la Mecanica Cuantica a sistemas sencillos.

* Aplicar los conceptos basicos de la Mecanica Cuantica en la descripcion de atomos y
moléculas.

PROGRAMA DE CONTENIDOS TEORICOS Y PRACTICOS

TEORICO

Tema 1. Origenes de la Mecanica Cuantica.

1. Los fracasos de la Fisica Clasica.
2. Dualidad onda particula.

Tema 2. Principios de la Mecanica Cuantica.

1.La ecuacién de Schrédinger.

1] 9 .2 .2

i 2. La interpretacion de Born de la funcion de onda.

s 3.Operadores, autovalores y autofunciones. Superposicion y valores esperados.

3 4. Principio de incertidumbre.
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Tema 3. Aplicaciones de la Mecanica Cuantica.

1. Particula en una caja.

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

3. Oscilador armonico.

4. Propiedades de los osciladores.

5. Efecto tunel.

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

Tema 4. Estructura atomical.

1. Estructura del atomo de hidrégeno e hidrogenoides.
2. Orbitales atomicos y sus energias.

3. NUmeros cuanticos, energia y momento angular.

4. Orbitales reales.

5. El espin del electron.

Tema 5. Estructura atomica II.

1. Estructuras de atomos multielectronicos. Aproximacion orbital.
2. Orbitales de campos autoconsistentes.
3. Espectros de atomos complejos.

Tema 6. Estructura molecular.

1. Clasificacion de interacciones interatomicas.

2. Principio de variaciones.

3. Aproximacion de Born-Oppenheimer.

4. Teoria del enlace de valencia.

5. Teoria de los orbitales moleculares.

6. Orbitales moleculares para sistemas poliatomicos. Aproximacion de Hiickel.

PRACTICO

Seminarios:

» Movimiento ondulatorio y ecuaciones diferenciales.
« Radiacion del cuerpo negro.

e Modelo de Bohr.

« Espectroscopia atomica.

 Coordenadas polares esféricas.

« Visualizacion de orbitales atomicos.

» Talleres de cuestiones y problemas.

Practicas de Laboratorio:

» Espectroscopio-DVD.
* Serie de Balmer.

BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFIA FUNDAMENTAL
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» P.W. Atkins yJ. de Paula, “Quimica Fisica”, 82 edicion. Editorial Médica Panamericana,
Buenos Aires(2008).

https://www.medicapanamericana.com/VisorEbookV2/Ebook/9789500694988#{%22Pa
gina%22:%22245%22,%?22Vista%22:%22Indice%22,%22Busqueda®%22:%22%22}

 T.Engel y P. Reid, “Quimica Fisica”, Pearson Education, Madrid (2006).
* LN. Levine, “Fisicoquimica”, 52 edicion (vol. 1y 2). McGraw Hill, Madrid (2004).

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

* L.N. Levine, “Quimica Cuantica”, 5° edicion. Prentice Hall, Madrid (2001).

e D.A. McQuarrie. “Quantum Chemistry”. 22 edicion. University Science Books, Sausalito,
California (2008).

* J.P. Lowe. “Quantum Chemistry”. 32 edicion. Elsevier, Boston (2006).

« ].B. Rusca, V. Branchadell Gallo, M. Moreno Ferrer y M. Sodupe Roure, “Quimica Cuantica
: fundamentos y aplicaciones computacionales”, Sintesis, Madrid, (2002).

 R.G. Mortimer, “Mathematics for Physical Chemistry”, 42 edicion. Elsevier, San Diego-
California (2013). [Recurso

electrénico]: https://ebookcentral.proquest.com/lib/ugr/detail.action?docID=1211755
(Biblioteca UGR)

ENLACES RECOMENDADOS

« http://www.shef.ac.uk/chemistry/orbitron/. “Orbitron”. Galeria de orbitales atomicosy

moleculares. Imagenes y representaciones de varios tipos de orbitales atémicos 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.

e http://www.ingebook.com desde Biblioteca UGR. Se puede acceder a numerosos libros de
todas las materias.

e Plataforma docente PRADO: https://prado.ugr.es, donde se puede encontrar toda la
informacién y materiales de la asignatura.

METODOLOGIA DOCENTE

e MDo1 Leccion magistral/expositiva.

e MDo02 Resolucion de problemas y estudios de casos practicos.
» MDo3 Practicas de laboratorio.

e MD06 Seminarios.

e MDO08 Realizacion de trabajos en grupo.

EVALUACION (instrumentos de evaluacidn, criterios de evaluacién y porcentaje sobre la

calificacion final)

EVALUACION ORDINARIA

» Examen final escrito: 60 % de la calificacion final.
» Seminarios y practicas: 10 % de la calificacion final. La asistencia a los seminarios y
practicas es obligatoria. Para que la nota de este apartado contribuya a la calificacion final
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sera necesario realizar TODOS los seminarios y practicas que se programen.
« Otros ejercicios y actividades: 30 % de la calificacion final.

Para aprobar la asignatura sera necesario que la nota obtenida en el examen final sea superior a 4
puntos sobre 10. Si no se supera este umbral la asignatura estara suspensay la calificacion final
sera la media ponderada del examen final (60%), seminarios y practicas (10%) y otros ejercicios
y actividades (30%) hasta un maximo de 4 puntos sobre 10.

EVALUACION EXTRAORDINARIA
Examen de todos los contenidos de la asignatura (100% calificacion).
EVALUACION UNICA FINAL

Examen de todos los contenidos de la asignatura (100% calificacion).
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