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Quimica

COORDINACIO

ORTI GUILLEN ENRIQUE

Amb l'assignatura de Quimica Fisica Il es pretén, essencialment, que l'alumne adquirisca coneixements
basics de dues parts fonamentals de la Quimica-Fisica, com sén la Quimica Quantica i I'Espectroscopia. La
Quimica Quantica consisteix en l'aplicacié de la Fisica Quantica a l'estudi de l'estructura atomica i
molecular. L'Espectroscopia es pot definir com l'estudi de la interaccié de la radiacio electromagneética
amb la materia i utilitza principalment coneixements de Quimica Quantica. Ambdues matéries sén cada
vegada més interdisciplinaries, ja que s'usen comunament en altres branques de la quimica.

Per tant, amb aquesta assignatura s'establiran les bases necessaries perqué l'estudiant puga abordar
posteriorment amb éxit I'estudi de diferents parts de la Quimica i de la propia Quimica Fisica, que utilitzen
habitualment els conceptes de Quimica Quantica i Espectroscopia.

CONEIXEMENTS PREVIS

RELACIO AMB ALTRES ASSIGNATURES DE LA MATEIXA TITULACIO
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No s'ha especificat restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

ALTRES TIPUS DE REQUISITS

Aguesta assignatura no té restriccions de matricula amb cap altra de la titulacié. En tot cas, per tal de
poder abordar amb éxit I'assignatura, sén imprescindibles coneixements basics previs, del nivell exigit en el
primer curs del Grau en Quimica, en:

- Mecanica i Electromagnetisme (Fisica | i ll).

- Estructura atomica i molecular (Quimica I).

- Matematiques: logaritmes, exponencials, nombres complexos, derivades i integrals senzilles, equacions
diferencials ordinaries i fonaments d'estadistica.

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Conceptes basics. Principis de la Mecanica Quantica

Desenvolupament de la teoria quantica. Dualitat ona-corpuscle. Equacié de Schrodinger. Formalisme
matematic. Postulats de la mecanica quantica. Estats estacionaris. Principi d'incertesa

2. Sistemes model
Moviment de translacié: particula en un recinte unidimensional. Particula en un recinte bidimensional.

Tecnica de separacié de variables. Barreres finites i efecte tunel. Moviment vibracional: Oscil-lador
harmonic.

3. Atom dhidrogen

Introduccié. Moment angular orbital. Rotor rigid. Atom d'hidrogen: plantejament de la solucié formal de
I'equacié de Schrodinger. Energies i funcions dels estats lligats. Moment angular de spin.

4. Atoms poliectronics

Atoms poliectronics: plantejament general. Métodes aproximats. Atom d'Heli. Aproximacié orbital. Principi
de anti-simetria. Orbitals autoconsistents (SCF). Estats electronics.

Molécules polielectroniques: plantejament general. Aproximacié de Born-Oppenheimer. La molécula ié
d'hidrogen (métode OM-CLOA). La molécula d'hidrogen. Molécules diatomiques. Molécules poliatomiques.
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5. Estructura molecular

Sistemes pi-electronics. Méetode de Hiickel.

6. Fonaments dEspectroscopia

La radiaci6 electromagneética. Espectroscopia: tipus d'espectres. Interaccié radiacid6 matéria: aproximacio
semi-classica. Llei de distribucié de Boltzmann. El senyal espectroscopica: posicio, intensitat i amplaria.
Intensitat d'un senyal espectroscopica. Llei de Lambert-Beer. Emissié laser

7. Espectroscopies de Rotacio i Vibracio

Espectroscopies de moviment nuclear col-lectiu. Nivells d'energia rotacional de molécules diatomiques i
lineals. Espectres de rotacio pura. Espectroscopia de microones. Nivells d'energia vibracional. Espectres de
vibracié de molécules diatomiques. Espectres de rotacid-vibracié. Espectres de vibracié de molécules
poliatomiques: modes normals de vibracié. Espectroscopia IR. Espectroscopia Raman.

8. Espectroscopia Electronica
Interpretacié quantica dels espectres electronics: moléecules diatomiques. Estructura vibracional: principi

de Franck-Condon. Regles de seleccié. Espectroscopia electronica de molécules poliatomiques.
Fluorescéncia i fosforescencia.

VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS
Activitat Hores
Tutories 9,00
Teoria 51,00
Total hores 60,00
ACTIVITATS NO PRESENCIALS
Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 0,00
Estudi i treball autonom 90,00
Preparacio de classes 0,00
Preparacioé d'activitats d'avaluacié 0,00
Resolucié de casos practics 0,00
Total hores 90,00
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METODOLOGIA DOCENT

El desenvolupament de I'assignatura s'estructura al voltant dels segients eixos:

+ les classes tedriques
+ les tutories grupals

Pel que fa a les primeres, en elles s'oferira una visié global del tema tractat i s'incidira en aquells conceptes
clau necessaris per a la seua comprensid. Aixi mateix, s'indicaran els recursos més recomanables per a la
preparacio posterior del tema en profunditat.

Les tutories es dedicaran al plantejament i resolucié de problemes i qliestions, les quals permetran
identificar els elements i conceptes essencials de cada tema. Per a aquestes sessions, es proporcionara
una llista de qliestions i problemes que servira per reforgar els coneixements i exercitar-se en cadascun
dels aspectes tractats. L'alumne/a haura de lliurar resolts els problemes i qiiestions que el Professor
indique.

AVALUACIO

S'utilitzaran els segiients sistemes d'avaluacio:

. Proves consistents en Examens Escrits, Orals i/o Practics.
. Avaluacio de les sessions de tutories grupals, seminaris, elaboracié de treballs i/o exposicions orals.
. Avaluacié continua de cada alumne basada en les activitats presencials, participacio i grau

d'implicacio en el procés d'ensenyament-aprenentatge.

L'avaluacio de 'aprenentatge dels estudiants tindra en compte tots els aspectes exposats en |'apartat de
metodologia d'esta guia docent.

Modalitat A
PRIMERA CONVOCATORIA
La qualificacio final constara de:

L'examen (75%), que consistira en una série de qliestions teoriques i problemes numeérics, els quals
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tractaran sobre els conceptes basics impartits en classe. L'examen sera el mateix per a tots els grups.

Avaluacio continua (25%), que contempla proves d'avaluaci6 realitzades al llarg del curs en forma de tests
de resposta multiple o breu, I'avaluacio de les sessions de tutories grupals, mitjangant la realitzacio i/o
lliurament d'exercicis i questions, i I'avaluacié continua de cada alumne basada en la participacié i grau
d'implicacié en el procés d'ensenyament-aprenentatge. Unicament en casos excepcionals i en el termini
establert pels professors, es podra renunciar a esta modalitat A.

La qualificacié minima de I'examen escrit haura de ser igual o superior a 4,5 sobre 10 per a poder fer una
mitjana amb la nota de l'avaluacié continua. La qualificacié global minima per a aprovar l'assignatura és
5,0 sobre 10.

SEGONA CONVOCATORIA

En la segona convocatoria els estudiants realitzaran un examen consistent en una série de questions
tedriques i problemes numeérics, els quals tractaran sobre els conceptes basics impartits en classe.
L'examen sera el mateix per a tots els grups. La qualificacié final, incloent-hi l'avaluacié continua, es
realitzara utilitzant la mateixa ponderacié que en la primera convocatoria. La qualificacio global minima per
a aprovar l'assignatura és 5,0 sobre 10.

Modalitat B

Esta modalitat Unicament s'acceptara en aquells casos molt excepcionals en els quals el professor haja
acceptat la sol-licitud de I'estudiant.

PRIMERA | SEGONA CONVOCATORIA
La qualificacié final constara de I'examen (90%) i de les activitats d'avaluacié continua (10%).

La qualificacié minima de I'examen escrit haura de ser igual o superior a 4,5 sobre 10 per a poder fer una
mitjana amb la nota de l'avaluacié continua. La qualificacié global minima per a aprovar l'assignatura és
5,0 sobre 10.

La modalitat per defecte sera I'A. Accedir a la modalitat B requerira una justificacié sobre la no possibilitat
d'acudir a les activitats presencials i I'aprovacié per part del professor que impartisca l'assignatura.
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Advertiment final

La copia o plagi manifest de qualsevol tasca que forma part de I'avaluacié suposara la impossibilitat de
superar |'assignatura, sotmetent-se seguidament als procediments disciplinaris oportuns.

Tinga's en compte que, d'acord amb l'article 13 d) de I'Estatut de I'Estudiant Universitari (RD 1791/2010, de
30 de desembre), "és deure d'un estudiant abstindre's en la utilitzacié o cooperacié en procediments
fraudulents en les proves d'avaluacid, en els treballs que es realitzen o en documents oficials de la
Universitat".
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