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Fecha ultima actualizacion: 21/06/2021
Guia docente de la asignatura Fecha de aprobacion: 21/06/2021

Quimica Fisica IV

Grado Grado en Quimica m Ciencias

Modulo Quimica Fisica Materia Quimica Fisica

Curso 30 Semestre  2° Créditos 6 Tipo Obligatoria

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES

Haber superado las asignaturas Matematicas, Fisica y Quimica Fisica I del grado en Quimicas.

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (Seglin memoria de verificacién 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 spin. Aplicacion de las tecnicas espectroscopicas al estudio de sistemas de interes
quimico fisico.

COMPETENCIAS ASOCIADAS A MATERIA/ASIGNATURA

COMPETENCIAS GENERALES

e CGOo1 - El alumno debera adquirir la capacidad de analizar y sintetizar

e CG02 - El alumno debera adquirir la capacidad de organizar y planificar

e CGo3 - El alumno debera adquirir la capacidad de comunicarse de forma oral y escrita en
la lengua oficial del Grado

e CGo5 - El alumno debera adquirir la capacidad de gestionar datos y generar informacion
/ conocimiento

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

* CGo9 - El alumno debera adquirir la capacidad de razonar criticamente

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

e CEO1 - El alumno debera saber o conocer los aspectos principales de terminologia
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
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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 - Elalumno 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 cuanticay su
aplicacion en la descripcion de la estructura y propiedades de atomos y moléculas

» CE13 - El alumno debera saber o conocer la relacién 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 segiin
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)

Entender los contenidos los contenidos de al asignatura detallados en el siguiente apartado.

PROGRAMA DE CONTENIDOS TEORICOS Y PRACTICOS

TEORICO

Tema 1. Espectroscopia atomica (I). 1.1. Apuntes histdricos. 1.2. Espectro de emision del atomo de
hidrégeno. Balmer. Ecuacion de Rydberg. 1.3. Series espectrales en los espectros de emision de los
metales alcalinos. 1.4. Principio de combinacién de Rydberg-Ritz. Series espectrales en el atomo
de hidrégeno. 1.5. Modelo de Bohr para el atomo de hidrégeno. 1.6. Espectros de emision del helio
y los alcalino térreos. 1.7. Espectros de emision de otros atomos.

Tema 2. Radiacion electromagnética. 2.1. Caracter ondulatorio de la radiacién
electromagnética. 2.2. Caracter corpuscular de la radiacion electromagnética. 2.3.Espectroscopia
fotoelectronica.

Tema 3. Difusion de la radiacion electromagnética. Difraccion. 3.1. Descripcion del fendmeno
basico. 3.2. Difusion Rayleigh.3.3. Descripcion elemental de la red de difraccion.3.4. Difraccion de
rayos X. 3.5. Hipotesis de de Broglie. Caracter ondulatorio de la materia. Difraccion de electrones.

Tema 4. Fundamentos y conceptos generales. 4.1. Introduccion a la asignatura. 4.2. Experimento
espectroscopico basico. 4.3. Fenémenos de interaccion de la radiacion electromagnética con la
materia. 4.4. Momento dipolar eléctrico. 4.5. Elementos de la interpretacion clasica de la
absorcion de radiacion electromagnética. 4.6. Espectro de emision de radiacién térmica (cuerpo
negro). Interpretacion de Rayleigh Jeans. Ley de Planck para la densidad espectral de energia
radiante. 4.7. Condicién de frecuencia de Bohr. Consideraciones generales sobre la transicion
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espectroscopica. 4.8. Descripcion fenomenoldgica (Einstein) de la absorcién y emision de la
radiacion electromagnética. 4.9. Interpretacion mecano cuantica de las reglas de seleccion. 4.10.
Emision estimulada y laser. 4.11. Transformacion de Fourier. Aplicaciones en espectroscopia.

Tema 5. Elementos de Quimica Cuantica. 5.1. Ecuacion de Schrédinger independiente del tiempo.
Repaso de su aplicacion en la descripcion de sistemas mecanocuanticos sencillos. 5.2. Método de
perturbaciones. 5.3. Ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo.

Tema 6. Espectroscopia atomica (II). 6.1. Estructura fina. Spin electrénico. 6.2. Interaccion spin-
orbita. 6.3. Momento angular total del hidrégeno y los alcalinos. Simbolo de término espectral.
6.4. Efecto Zeeman (emision del atomo de hidrégeno en un campo magnético).

6.5. Espectroscopia de resonancia magnética nuclear. 6.6. Espectroscopia de resonancia de spin
electrdnico. 6.7. Laser de Helio-Neon. 6.8. Espectroscopia de fluorescencia de Rayos X y
espectroscopia Auger.

Tema 7. Espectroscopia molecular (I). 7.1. Aproximacion de Born Oppenheimer. 7.2. Rotacion y
vibracion de la molécula diatomica. 7.3. Moléculas poliatomicas. 7.4. Espectroscopia Raman.

Tema 8. Espectroscopia molecular (II). .8.1. Espectroscopia electronica de moléculas diatomicas
y principio de Franck-Condon. 8.2. Espectroscopia electronica de moléculas poliatomicas. 8.3.
Fluorescencia y fosforescencia. 8.4. Actividad y rotacion dptica.

PRACTICO

Seminarios/Talleres.- Construccion de un espectroscopio elemental. Resolucién de problemas
numeéricos. 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. Espectro de rotacién-vibracion del HCl. Experimentacion basica
en fluorescencia (desplazamiento de Stokes, energia 0-0, efecto espejo,

“quenching”). Experimentacién basica en RMN.

BIBLIOGRAFiIiA

BIBLIOGRAFiA FUNDAMENTAL

Espectroscopia, 2 volimenes, Fundamentos y Métodos Avanzados (2020) Requena, Zuiiiga
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Espectroscopia: estructura y espectros atomicos (1972) Morcillo, Orza

Espectroscopia molecular: teoria, instrumentacion y aplicaciones (2018) Gil, Ntiiez
BIBLIOGRAFiA COMPLEMENTARIA

Spectra of Atoms and Molecules (2018) Bernath
Modern Spectroscopy (2004) Hollas

Fundamentals of Molecular Spectroscopy (1994) Banwell, McCash

METODOLOGIA DOCENTE

e MDo1 Leccion magistral/expositiva.

e MDo02 Resolucion de problemas y estudios de casos practicos.
e MDo03 Practicas de laboratorio.

e MD06 Seminarios.

» MDO08 Realizacion de trabajos en grupo.

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

calificacion final)

EVALUACION ORDINARIA

70% de la calificacion final de un examen escrito susceptible de ser dividido en parciales.

14% de la calificacion final resultante de la realizacién y presentaciéon documental correcta de los
seminarios y practicas de laboratorio, asi como de la cumplimentacién de una libreta con las
actividades propuestas por el profesor. 8% de la calificacion final de la actitud notable del alumno
en las clases tedricas, asi como de resultados de pruebas especificas para evaluar el
aprovechamiento en los seminarios y practicas. 8% de la calificacion final resultante de la
evaluacion de un trabajo sobre materiales extraordinarios (por ejemplo bibliograficos) puestos a
su disposicion durante el curso, o de otras actividades que se propongan.

EVALUACION EXTRAORDINARIA

Un examen final de todos los contenidos impartidos para un 100% de la calificacion.
EVALUACION UNICA FINAL

Un examen final de todos los contenidos impartidos para un 100% de la calificacion.
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