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Quimica Fisica | (2911122)

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 Modulo Basico.
Tener conocimientos adecuados sobre:

e Quimica

» Fisica

o Matematicas

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (Segiin memoria de verificacion del Grado)

Introduccion a la mecanica cuantica. Aplicacion de la mecanica cuantica al estudio de sistemas
modelo. Utilizacion 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

e CGO2 - El alumno deberd adquirir la capacidad de organizar y planificar

» CGO3 - El alumno debera adquirir la capacidad de comunicarse de forma oral y escrita en
la lengua oficial del Grado

» 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

 CE01 - El alumno debera saber o conocer los aspectos principales de terminologia
quimica, nomenclatura, convenios y unidades
» CE03 - El alumno debera saber o conocer las caracteristicas de los diferentes estados de la
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materia y las teorias empleadas para describirlos

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

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

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

 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

 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

» 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

» 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

» CE30 - El alumno debera saber hacer o tener la capacidad de utilizar razonadamente las
herramientas matematicas e informaticas para trabajar con datos quimicos

e 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. Introduccion a la Mecanica Cuantica.
e Cuantizacion de la Energia.
e Dualidad onda particula.
* Principio de incertidumbre
Tema 2. Principios de la Mecanica Cuantica.
* Postulados de la Mecanica Cuantica.
* La funcién de onda.
 Operadores, autovalores y autofunciones. Superposicion de estados y valores esperados.
e La ecuacion de Schrodinger.
Tema 3. Mecanica cuantica de sistemas elementales.
e Particula libre.
e Particula en una caja monodimensional.

Q1818002F

Firmado electrénicamente segun articulo 41.1 del Reglamento de Adm. Electrénica de la Universidad de Granada (BOJA n° 85 de 6 de mayo de 2021)
Este documento firmado digitalmente puede verificarse en https://sede.ugr.es/verifirma/ 19/02/2025 - 13:55
Cadigo seguro de verificacion (CSV): 3CBF190369E83461B42DC43BDF5028A6 Pag.2de 5

Firma (1): Universidad de Granada

CIF:




;4’7: UNIVERSIDAD | Guias Curso:

DE GRANADA | Docentes 2024/ 2025

e Particula en una caja tridimensional.

e Oscilador armonico unidimensional.

« El problema de dos particulas. Coordenadas internas.

» Vibraciones moleculares.

» Movimiento de rotacion. Coordenadas esféricas.

* Rotor rigido de dos particulas. Rotacion de moléculas diatémicas.
Tema 4. Atomos hidrogenoides.

« Ecuacion de Schrodinger de un hidrogenoide. La ecuacion radial. Niveles de energia.

e Orbitales. Orbitales reales.

« NUmeros cuanticos, energia y momento angular.

* Espin del electron.
Tema 5. Atomos polielectrénicos. Métodos aproximados.

« Atomo de helio. Métodos aproximados.

» Teorema de variaciones. Aproximacion orbital.

* Principio de Pauli.

« Atomos multielectrénicos.

« Orbitales de Hartree-Fock. Método del campo autoconsistente.

» Momento angular orbital y de espin.

* Acoplamiento espin-drbita. Momento angular total.

« Espectros atomicos.
Tema 6. Estructura molecular. Moléculas diatomicas.

e Lamolécula-ion de hidrégeno. La aproximacién de Born-Oppenheimer.

* Teoria de orbitales moleculares CLOA.

 Otros orbitales moleculares.

e Moléculas diatdmicas homonucleares con mas de un electron.

» Moléculas diatomicas heteronucleares.

 Funciones de onda SCF y de Hartree-Fock para moléculas diatomicas.
Tema 7. Estructura molecular. Moléculas poliatomicas.

e Moléculas lineales.

» Moléculas no lineales

e El método de Hiickel.

e Calculo de propiedades moleculares.

PRACTICO

Talleres:

» Movimiento ondulatorio y ecuaciones diferenciales.

* Radiacion del cuerpo negro.

» Modelo de Bohr.
Seminarios: estudios de casos relacionados con la asignatura
Practicas de Laboratorio:

» Espectroscopio-DVD.

e Serie de Balmer.

BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFIA FUNDAMENTAL

* LN. Levine, “Fisicoquimica”, 52 edicion (vol. 1y 2). McGraw Hill, Madrid (2004).
» P.W. Atkins y J. de Paula, “Quimica Fisica”, 82 edicion. Editorial Médica Panamericana,
Buenos Aires(2008).
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https://www.medicapanamericana.com/VisorEbookV2/Ebook/97895006 88#{%22Pa

gina%22:%222/45%22,%22Vista%22:%22Indice%22,%22Busqueda%22:%22%22}
 T.Engel y P. Reid, “Quimica Fisica”, Pearson Education, Madrid (2006).

BIBLIOGRAFiA COMPLEMENTARIA

* I.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 atébmicos 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.

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

» MDOo1 - Lecciéon magistral/expositiva.

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

e MDO06 - Seminarios.

e MDO08 - Realizacion de trabajos en grupo.

e MDO9 - Realizacion de trabajos individuales.

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

calificacion final)

EVALUACION ORDINARIA

» Examen final escrito: 70 % de la calificacion final.

« Talleres y practicas: 10 % de la calificacion final. Para que la nota de este apartado
contribuya a la calificacion final sera necesario realizar TODOS los talleres y practicas que
se programen.

« Otros ejercicios y actividades: 20 % de la calificacion final.
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Para poder superar la asignatura sera necesario cumplir dos condiciones:
* La calificacién media ponderada de los 3 items ha de ser igual o superior a 5 puntos sobre
10.
 En el examen final se debera obtener una calificacion minima de 5 puntos sobre 10. En el
caso en el que no se cumpla esta condicidn, la asignatura estara suspensay la calificacion
final sera la media ponderada de los tres items hasta un maximo de 4 puntos sobre 10.
Consideracion de NO PRESENTADO: se adoptara el criterio en el articulo 22 de la Normativa de
Evaluacién y Calificacion de la Universidad de Granada.

EVALUACION EXTRAORDINARIA

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

El sistema de calificaciones se expresara mediante calificacion numérica de acuerdo con lo
establecido en el art. 5 del R. D 1125/2003, de 5 de septiembre, por el que se establece el sistema
europeo de créditos y el sistema de calificaciones en las titulaciones universitarias de caracter
oficial y validez en el territorio nacional.de todos los contenidos de la asignatura (100%
calificacion).

EVALUACION UNICA FINAL

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

« Se contempla también la realizacion de una evaluacion tnica final a la que podran
acogerse aquellos estudiantes que no puedan cumplir con el método de evaluacion
continua por motivos laborales, estado de salud, discapacidad o cualquier otra causa
debidamente justificada que les impida seguir el régimen de evaluacion continua.

« Esta evaluacion final constara de una tnica prueba en la que se valoraran las
competencias desarrolladas en la asignatura. Los contenidos a evaluar corresponderan al
temario detallado de la asignatura.

« Para acogerse a la evaluacion tnica final, el estudiante, en las dos primeras semanas de
imparticion de la asignatura,lo solicitara a la Directora del Departamento, quienes daran
traslado al profesorado correspondiente, alegando y acreditando las razones que le
asisten para no poder seguir el sistema de evaluacion continua. Transcurridos diez dias
sin que el estudiante haya recibido respuesta expresay por escrito del Director del
Departamento se entendera que ésta ha sido desestimada. En caso de denegacion, el
estudiante podra interponer, en el plazo de un mes, recurso de alzada ante el Rector,
quién podra delegar en el Decano o Director del Centro, agotando la via administrativa.

» No obstante lo anterior, por causas excepcionales sobrevenidas y justificadas (motivos
laborales, estado de salud, Discapacidad, programas de movilidad, representacion o
cualquier otra circunstancia analoga), podra solicitarse la evaluacion tnica final fuera de
los citados plazos, bajo el mismo procedimiento administrativo.

INFORMACION ADICIONAL

Informacion de interés para estudiantado con discapacidad y/o Necesidades Especificas de Apoyo
Educativo (NEAE): Gestion de servicios y apoyos (https://ve.ugr.es/servicios/atencion-

social/estudiantes-con-discapacidad).
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