UNIVERSIDAD DE CASTILLA - LA MANCHA
GUIA DOCENTE

1. DATOS GENERALES

Asignatura: QUIMICA FiSICA Il: INTRODUCCION A LA QUIMICA CUANT
Tipologia: OBLIGATORIA
Grado: 398 - GRADO EN QUIMICA
Centro: 1 - FTAD. CC. Y TECNOLOGIAS QUIMICAS CR.

Codigo: 57315
Créditos ECTS: 6
Curso académico: 2020-21
Grupo(s): 20 23

Curso: 2 Duracién: C2
Lengua principal de Espafiol Segunda lengua:
imparticion:

Uso docentede.
inglés
otras lenguas:
Pagina web: Campus Virtual

Profesor: BEATRIZ CABANAS GALAN - Grupo(s): 20 23

English Friendly: S

Bilinglie: N

Edificio/Despacho Departamento Teléfono Correo electronico Horario de tutoria
Edificio Mari i i ‘ . . L
pi(;IOI)CIO arie Curie (primer QUIMICA FISICA 926052042 beatriz.cabanas@uclim.es lunes, martes y miércoles de 10 a 13 horas

Profesor: MARIA DEL PILAR MARTIN PORRERO - Grupo(s): 20 23

Edificio/Despacho Departamento Teléfono Correo electronico Horario de tutoria
Marie Curie, 22 planta |QUIMICA FiSICA 926052614 |mariapilar.martin@ucim.es Martes, m|lercoles a partir de las 3:30 p.m. a 5:30 p.m. y
jueves y viernes desde las 12:30 p.m.ala 1:30 p.m

Profesor: LUCIA SANTOS PEINADO - Grupo(s): 20 23

Edificio/Despacho

Departamento

Teléfono

Correo electronico

Horario de tutoria

Edifico Marie Curie/2.05

QUIMICA FiSICA

926052480

lucia.santos@uclm.es Lunesy jueves 10.00h-12.00h miércoles 18h-20h

2. REQUISITOS PREVIOS

Es necesario haber cursado las asignaturas de Matematicas, Fisica y Fundamentos de Quimica. Es recomendable haber aprobado dichas asignaturas en
Fundamentos de Quimia vy Fisica se introducen aspectos que se desarrllaran en profundidad en esta asignatura.La asignatura de Matematicas proporcionara
algunas de las herramientas de calculo que se emplearan en el tratamiento de la Mecanica Cuantica y la Espectroscopia que se hace en la asignatura de
Quimica Fisica Il.

3. JUSTIFICACION EN EL PLAN DE ESTUDIOS, RELACION CON OTRAS ASIGNATURAS Y CON LA PROFESION

El sentido de la asignatura es el estudio de la materia desde el punto de vista atémico- molecular con las herramientas que proporciona la mecénica cuantica y
el estudio de los espectros moleculares. La asignatura pertenece al modulo Il: Fundamentos de Quimica. Es un asignatura de caracter obligatorio de 6 créditos.
Esta asignatura establece los fundamentos sobre la estructura atémica y molecular y de como obtener propiedades atémicas y moleculares que se
desarrollaran con mas profundidad en diferntes asignaturas del Grado en Quimica.

Quimica Fisica Il es una asignatura importante para el futuro de los estudiantes puesto que mas del 50% de PIB de EEUU y de la Unién Europea esta basado
en aplicaciones derivadas de la Mecénica Cuantica. Es una asignatura basica para abordar temas més complejos en el &mbito de la Quimica Fisica como el
estudio de moléculas poliatémicas , reactividad quimica , termodindmica estadistica, etc.

4. COMPETENCIAS DE LA TITULACION QUE LA ASIGNATURA CONTRIBUYE A ALCANZAR

Competencias propias de la asignatura

Codigo Descripcion
Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un area de estudio que parte de la base de la

CBoO1 educacion secundaria general, y se suele encontrar a un nivel que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye también
algunos aspectos que implican conocimientos procedentes de la vanguardia de su campo de estudio

CBO2 Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacion de una fqrma profesional y posean las competencias que
suelen demostrarse por medio de la elaboracién y defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area de estudio

CBO3 Outlallo.s_e.studiant_es tengan la capac?dad de reunir e interpretar datos relevant.es (r?ormglmentg dentro de su area de estudio) para
emitir juicios que incluyan una reflexién sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética

CBO4 Que Iqs gstudiantes puedan transmitir informacién, ideas, problemas y soluciones a un publico tanto especializado como no
especializado

CBO5 Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para emprender estudios posteriores con un
alto grado de autonomia

E08 Conocer los principios de la mecénica cuantica y su aplicacién a la estructura de atomos y moléculas.

E14 Conocer y saber aplicar la metrologia de los procesos quimicos, incluyendo la gestién de la calidad.

E17 Desarrollar la capacidad para relacionar entre si las distintas especialidades de la Quimica, asi como ésta con otras disciplinas
(caréacter interdisciplinar).

Go1 Conocer los principios y las teorias de la Quimica, asi como las metodologias y aplicaciones caracteristicas de la quimica analitica,
quimica fisica, quimica inorgéanica y quimica organica, entendiendo las bases fisicas y matematicas que precisan.

G02 Ser capaces de reunir e interpretar datos, informacién y resultados relevantes, obtener conclusiones y emitir informes razonados en
problemas cientificos, tecnolégicos o de otros ambitos que requieran el uso de herramientas quimicas.

Go4 Saber comunicar, de forma oral y escrita, los conocimientos, procedimientos y resultados de la Quimica, tanto a nivel especializado

como no especializado.



T10 Capacidad de utilizacién de software especifico para quimica a nivel de usuario.
T11 Capacidad de obtener informacién bibliografica, incluyendo recursos en Internet.

5. OBJETIVOS O RESULTADOS DE APRENDIZAJE ESPERADOS

Resultados de aprendizaje propios de la asignatura

Descripcion

Capacidad para comprender y predecir el comportamiento y la reactividad de atomos y moléculas a partir de sus caracteristicas estructurales, que podran
determinarse a partir de datos espectroscépicos o de calculos quimicocuénticos.

Capacidad para resolver problemas quimicos aplicando las metodologias propias de la quimica fisica.

Destreza en el manejo de las principales técnicas instrumentales empleadas en quimica fisica y en la determinacién experimental de las propiedades
estructurales, termodinamicas y cinéticas de los sistemas quimicos.

Resultados adicionales

- Capacidad para utilizar de forma correcta el lenguaje cientifico.

- Capacidad para buscar comprender y utilizar la informacién bibliografica y técnica relevante.

- Desarrollar la capacidad de trabajar en equipo en los seminarios y sesiones de laboratorio.

6. TEMARIO

Tema 1: ORIGENES DE LA MECANICA CUANTICA .La Fisica Tedrica Clasica a finales del siglo XIX. Radiacion del cuerpo negro. Hipétesis de Planck.
Efecto fotoeléctrico. Efecto Compton. Espectros atémicos. Modelos atomico Bohr. Insuficiencia de este modelo. Principio de correspondencia. Dualidad
onda-corpusculo.Hipétesis de De Broglie. Principio de incertidumbre de Heisenberg. Relaciones de incertidumbre posicion-momento y tiempo-energia
Tema 2: ELEMENTOS BASICOS DE LA MECANICA CUANTICA.. Ecuacion de onda de Schrodinger. Operador Hamiltoniano. Estados estacionarios.
Interpretacion de la funcion de onda. Reglas de construccion de los operadores cuanticos. Algebra de operadores. Postulados de la Mecanica Cuantica.
Consecuencias fundamentales de los postulados.

Tema 3: ESTUDIO MECANOCUANTICO DE ALGUNOS SISTEMAS SENCILLOS CON MOVIMIENTO LINEAL. Particula libre. Particula en una caja
monodimensional. Nimeros cuanticos. Energia residual en el punto cero. Particula en una caja tridimensional. Estados degenerados. Barreras de
potencial. Efecto tunel. Oscilador armoénico unidimensional. Comparacion de los resultados clasico y cuantico. Reduccion del problema de dos particulas
al problema de una particula.

Tema 4: MOVIMIENTO EN UN CAMPO CENTRAL. El momento angular en Mecanica Cuantica. Coordenadas polares esféricas. Funciones y valores
propios de los operadores y. Armonicos esféricos. Cuantizacion espacial. Campos de fuerzas centrales. Sistema de dos particulas con un potencial
central. Rotor rigido. El atomo de hidrogeno como sistema de fuerzas centrales. Solucion de la ecuacion radial para un potencial culombiano. Orbitales
hidrogenoides. Significado fisico. Representacion. Funciones de distribucion de probabilidad. Interaccion con un campo magnético: Cuantizacion
espacial. Spin electronico.

Tema 5: ATOMOS POLIELECTRONICOS. Estado fundamental del atomo de He. Principio de exclusién de Pauli. Determinantes de Slater. Métodos
aproximados para resolver la ecuacion de Schrodinger. Método de variaciones. Teoria de perturbaciones. Comparacion de ambos métodos para el
estado fundamental del atomo de He. Momento angular en atomos polieelectronicos. Términos espectrales correspondientes a una configuracion
electrénica. Regla de Hund. Interaccion spin-orbita. Acoplamiento j-j. Sistema perioédico de los elementos. Principio Aufbau. Efecto Zeeman. Espectros
atomicos. Reglas de seleccion. Estructura fina de los espectros.

Tema 6: ESTRUCTURA ELELCTRONICA DE LAS MOLECULAS DIATOMICAS. Hamiltoniano molecular. Aproximacion de Born-Oppenheimer. Molécula
ion de hidrégeno. Método de Orbitales Moleculares. Aproximacion OM-CLOA y aplicacion a la molécula ion de hidroégeno. Tipos y simetria de OM. Curvas
de energia potencial. Tratamiento de la molécula de hidrogeno mediante el método de OM. Interaccion de configuraciones. Configuraciones electrénicas
de moléculas diatomicas homonucleares. Diagramas de correlacion. Términos electronicos moleculares. Tratamiento de las moléculas diatomicas
heteronucleares mediante el método de OM. Método de enlace de valencia.

Tema 7: FUNDAMENTOS DE ESPECTROSCOPIA MOLECULAR. Tratamiento simplificado de la interaccion radiacién-materia mediante la teoria de
perturbaciones dependiente del tiempo. Probabilidad de transicion. Momento dipolar de transicion. Reglas de seleccion. Tipos de espectroscopia.
Cinética de los procesos de absorcion y emision de radiacion: Coeficientes de Einstein. Emision espontanea. Tiempo de vida radiante medio. Inversion
de poblacion. Amplificacion de emision estimulada. Laseres. Forma y anchura de las lineas. Ley de Lambert-Beer.

Tema 8: ESPECTROSCOPIAS DE ROTACION VIBRACION. Ecuacion de Schrodinger nuclear. Ecuacion radial.Energia vibracional: Aproxi-macion del
oscilador armoénico y correcciones de la anarmonicidad. Potencial de Morse. Energia rotacional: Aproximacion del rotor rigido, acoplamiento rotacion-
vibracién y distorsion centrifuga. Energia interna de una molécula diatémica. Estado vibracional fundamental. Energia de disociacién. Espectros de
rotacion pura de moléculas diatomicas. Reglas de seleccion. Intensidades de las lineas de los espectros rotacionales. Espectros de rotacion-vibracion
de moléculas diatomicas. Espectroscopia Raman

Tema 9: ESPECTROSCOPIA ELECTRONICA. Energia de los niveles electronicos. Reglas de seleccion. Estructura vibracional de las transiciones
electroénicas. Intensidad de las bandas vibracional es: Principio de Franck-Condon. Estructura fina rotacional de las bandas electronico-vibracional es.
Obtencion de la energia de disociacion. Extrapolacion de Birge-Sponer. Disociacion y predisociacion. Fluorescencia y fosforescencia

Tema 10: PRACTICAS DE LABORATORIO : 1.- Representacion de orbitales atomicos y moleculares con Matlab. 2.- Espectrocopia de rotacion-
vibracion: Espectro IR de CO. 3.- Espectroscopia de emisiéon atémica. Espectros atdmicos: Hidrogeno. Calculo de terminos espectrales de un metal
alcalino. 4- Espectro de absorcion UV - visible de un colorante.

7. ACTIVIDADES O BLOQUES DE ACTIVIDAD Y METODOLOGIA

Competencias
Actividad formativa Metodologia relacionadas (para titulos [ECTS |Horas| Ev|Ob|Descripcion
anteriores a RD 822/2021)

Ensefianza presencial donde se
impartiran los conceptos teéricos y
resolucién de ejercicios tipo . (G1,
G2,E8 ) Se indicara al alumno los
mejores recursos para la preparacion
de las actividades docentes
desarrolladas y se animara a los
mismos para que participen con
sugerencias, dudas, etc.¢, que vayan
surgiendo durante su trabajo en el
aula o bien durante el trabajo
personal que cada alumno haya
Ensefianza presencial (Teoria) Método expositivo/Leccion realizado fuera de la misma El

[PRESENCIAL] magistral E08 GO Go2 08 20 N} - alumno dispondra del material




relacionado con la asignatura en
Campus Virtual (Moodle) y en la
pagina web de las profesoras de la
asignatura. Para impartir la
asignatura, se utilizaran tanto la
pizarra como transparencias o
presentaciones en Power Point.
Elegiremos, en cada caso, aquél
medio que permita al alumno
aprender mejor los objetivos
propuestos previamente para esta
asignatura.

Estudio o preparacion de pruebas

[AUTONOMA] Trabajo autbnomo

E17 GO1

Se estudiaran los conceptos tedricos
abordados en las clases magistrales
y trabajara los problemas propuestos
en seminarios.

2.6 65| N| -

Talleres o seminarios
[PRESENCIAL]

Resolucién de ejercicios y
problemas

E08 G01 G02 G04

Resolucion de problemas por parte
del alumno, previamente planteados
y guiados por el profesor.(G1, G2, G4,
E8, T8)

0.6 N| -

Préacticas de laboratorio

[PRESENCIAL] Practicas

E08 E14 E17 G02 G04 T10

Manejo del material de laboratorio.,
utilizacion de técnicas y operaciones
béasicas, obtencién y analisis de
resultados.(G2, G4, E8, E17,T7, T8,
T10)

0.48

Resolucion de problemas o casos |Resolucién de ejercicios y

CB01 E08 GO1 G02

El estudiante resolvera de forma

0.16 4| S| Njauténoma una serie supuestos

[PRESENCIAL] problemas -
practicos .
Estudio previo y elaboracién de
Otra actividad no presencial informes relacionado con las
. P Practicas T11 0.4 10| S| S|actividades practicas. Estudio
[AUTONOMA] . o
posterior a la realizacion de las
mismas
Se realizara un supuesto practico
Practicas en aulas de ordenadores | , . empleando la metodologia y el
[PRESENCIAL] Practicas Go1 G02T10 012 3 s software adecuado y guiado por el
profesor.
Estudio o preparacion de pruebas . . Estudio de las pruebas de evaluacién
[AUTONOMA] Trabajo autbnomo E08 E14 GO1 0.6 15/ S| N finales
Pruebas de progreso Pruebas de evaluacion CBO1 CBO3 E08 GO1 GO2 012 3l s El estudiante resolvera una serie de
[PRESENCIAL] ' cuestiones y realizara ejercicios

Prueba final [PRESENCIAL] Pruebas de evaluacién

E08 GO1

Resolucion de cuestiones teoricas y
problemas de todos los temas del
temario

0.12 3| S| S

Total: 6

150

Créditos totales de trabajo presencial: 2.4

Horas totales de trabajo presencial: 60

Créditos totales de trabajo auténomo: 3.6

Horas totales de trabajo autonomo: 90

Ev: Actividad formativa evaluable

Ob: Actividad formativa de superacion obligatoria (Sera imprescindible su superacién tanto en evaluacién continua como no continua)

8. CRITERIOS DE EVALUACION Y VALORACIONES

A na Evaluacion |Evaluacioén no PR
Sistema de evaluacion X ., |Descripcion
continua continua
Realizar dos pruebas escritas de hora y media de duracién en
Pruebas de progreso 30.00% 0.00% horario de clase para evaluar el aprendizaje de los contenidos
impartidos en las clases magistrales y los seminarios
) realizara una pr | | ri r luar el
Prueba final 30.00% 80.00% Serea !zalau ap gebagoba escrita para evaluar e
aprendizaje en teoria y problemas.
Participar activamente en las clases practicas de laboratorio.
Se valorara la destreza adquirida en el manejo de los
Realizacion de préacticas en laboratorio 20.00% 20.00% diferentes sistemas , asi como la adecuada elaboracién del
cuaderno del laboratorio. Y la realizacién de los cuestionarios
propuestos para estas actividades practicas
Realizar una evaluacioén continua sobre aprendizaje basado
L . .. . en la resolucién y exposicién de los problemas propuestos,
Valoracion de la participacién con aprovechamiento en clase |20.00% 0.00% ) ueiony .xp I. I . P . P pu. .
resolucion de cuestionarios, asi como otro tipo de actividades
que se proponga.
Total:) 100.00% 100.00%

* En Evaluacion no continua se deben definir los porcentajes de evaluacion segun lo dispuesto en el art. 4 del Reglamento de Evaluacion del Estudiante de la
UCLM, que establece que debe facilitarse a los estudiantes que no puedan asistir reqularmente a las actividades formativas presenciales la superacion de la
asignatura, teniendo derecho (art. 12.2) a ser calificado globalmente, en 2 convocatorias anuales por asignatura, una ordinaria y otra extraordinaria

(evaluandose el 100% de las competencias).

Criterios de evaluacion de la convocatoria ordinaria:
Evaluacion continua:
El alumno tendra en cuenta las siguientes aclaraciones:




- La superacion de las dos pruebas da la opcion a no tener que realizar la prueba final. Para ello serd necesario superar cada una de ellas con la nota
minima de 5. Se podran compensar siempre y cuando se tenga como minimo un 4 en una de ellasy 7 en la otra.

- La asistencia a las sesiones de laboratorio es obligatoria. Asi como la entrega de la memoria del trabajo efectuado en el laboratorio.
Evaluacion no continua:
La prueba final contribuira al 80 % de la nota de la asignatura y el 20 % restante lo constituira la nota de laboratorio. La prueba final sera diferente a la que
se realice para la evaluacién continua, ya que hay que evaluar el 100 % de las competencias.
Particularidades de la convocatoria extraordinaria:
En la convocatoria extraordinaria se conservara la nota obtenida en las clases practicas de laboratorio de la convocatoria ordinaria. y se realizara un examen
global de la asignatura que se superara con un 5/10.
Particularidades de la convocatoria especial de finalizacién:
Se seguira la misma metodologia que para la convocatoria extraordinaria.

9. SECUENCIA DE TRABAJO, CALENDARIO, HITOS IMPORTANTES E INVERSION TEMPORAL

No asignables a temas

Horas Suma horas

Tema 1 (de 10): ORIGENES DE LA MECANICA CUANTICA .La Fisica Teérica Clasica a finales del siglo XIX. Radiacion del cuerpo negro. Hipétesis de
Planck. Efecto fotoeléctrico. Efecto Compton. Espectros atémicos. Modelos atomico Bohr. Insuficiencia de este modelo. Principio de correspondencia.
Dualidad onda-corpusculo.Hipdtesis de De Broglie. Principio de incertidumbre de Heisenberg. Relaciones de incertidumbre posicion-momento y tiempo-
energia

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 4
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 1
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] A1
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] A1

Periodo temporal: febrero

Tema 2 (de 10): ELEMENTOS BASICOS DE LA MECANICA CUANTICA.. Ecuacion de onda de Schrédinger. Operador Hamiltoniano. Estados
estacionarios. Interpretacion de la funcién de onda. Reglas de construccion de los operadores cuanticos. Algebra de operadores. Postulados de la
Mecanica Cuantica. Consecuencias fundamentales de los postulados.

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA|[Trabajo auténomo] 9
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 1.5
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] A
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] A

Periodo temporal: febrero

Tema 3 (de 10): ESTUDIO MECANOCUANTICO DE ALGUNOS SISTEMAS SENCILLOS CON MOVIMIENTO LINEAL. Particula libre. Particula en una caja
monodimensional. Numeros cuanticos. Energia residual en el punto cero. Particula en una caja tridimensional. Estados degenerados. Barreras de
potencial. Efecto tunel. Oscilador arménico unidimensional. Comparacion de los resultados clasico y cuantico. Reduccion del problema de dos
particulas al problema de una particula.

Actividades formativas Horas
Ensefanza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2
Estudio o preparacion de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 9
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 15
Resolucion de problemas o casos [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 1
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] 3
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] 3

Periodo temporal: febrero-marzo

Tema 4 (de 10): MOVIMIENTO EN UN CAMPO CENTRAL. El momento angular en Mecanica Cuantica. Coordenadas polares esféricas. Funciones y
valores propios de los operadores y. Armoénicos esféricos. Cuantizacion espacial. Campos de fuerzas centrales. Sistema de dos particulas con un
potencial central. Rotor rigido. El atomo de hidrégeno como sistema de fuerzas centrales. Solucion de la ecuacion radial para un potencial culombiano.
Orbitales hidrogenoides. Significado fisico. Representacion. Funciones de distribucion de probabilidad. Interaccion con un campo magnético:
Cuantizacion espacial. Spin electrénico.

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 3
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 10
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 3
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] .35
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] .35

Periodo temporal: marzo

Tema 5 (de 10): ATOMOS POLIELECTRONICOS. Estado fundamental del atomo de He. Principio de exclusion de Pauli. Determinantes de Slater. Métodos
aproximados para resolver la ecuacion de Schrodinger. Método de variaciones. Teoria de perturbaciones. Comparacion de ambos métodos para el
estado fundamental del atomo de He. Momento angular en atomos polieelectronicos. Términos espectrales correspondientes a una configuracion
electronica. Regla de Hund. Interaccion spin-orbita. Acoplamiento j-j. Sistema periédico de los elementos. Principio Aufbau. Efecto Zeeman. Espectros
atomicos. Reglas de seleccion. Estructura fina de los espectros.

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 3
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA|[Trabajo auténomo] 10
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 3
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] .35

Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] .35




\Periodo temporal: marzo

Tema 6 (de 10): ESTRUCTURA ELELCTRONICA DE LAS MOLECULAS DIATOMICAS. Hamiltoniano molecular. Aproximacion de Born-Oppenheimer.
Molécula ion de hidrégeno. Método de Orbitales Moleculares. Aproximacion OM-CLOA y aplicacion a la molécula ion de hidrégeno. Tipos y simetria de
OM. Curvas de energia potencial. Tratamiento de la molécula de hidrogeno mediante el método de OM. Interaccion de configuraciones. Configuraciones
electronicas de moléculas diatémicas homonucleares. Diagramas de correlacion. Términos electronicos moleculares. Tratamiento de las moléculas
diatomicas heteronucleares mediante el método de OM. Método de enlace de valencia.

Actividades formativas Horas
Ensefnanza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccidn magistral] 2
Estudio o preparacion de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 8
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 2
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] .35
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] 3

Periodo temporal: marzo

Tema 7 (de 10): FUNDAMENTOS DE ESPECTROSCOPIA MOLECULAR. Tratamiento simplificado de la interaccion radiacién-materia mediante la teoria
de perturbaciones dependiente del tiempo. Probabilidad de transicién. Momento dipolar de transicién. Reglas de seleccion. Tipos de espectroscopia.
Cinética de los procesos de absorcién y emision de radiacion: Coeficientes de Einstein. Emision espontanea. Tiempo de vida radiante medio. Inversion
de poblacion. Amplificacion de emision estimulada. Laseres. Forma y anchura de las lineas. Ley de Lambert-Beer.

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA]|[Trabajo auténomo] 5
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 1
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] 25
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] 2

Periodo temporal: abril

Tema 8 (de 10): ESPECTROSCOPIAS DE ROTACION VIBRACION. Ecuacion de Schrodinger nuclear. Ecuacion radial.Energia vibracional: Aproxi-macion
del oscilador armoénico y correcciones de la anarmonicidad. Potencial de Morse. Energia rotacional: Aproximacion del rotor rigido, acoplamiento
rotacion-vibracion y distorsién centrifuga. Energia interna de una molécula diatomica. Estado vibracional fundamental. Energia de disociacion.
Espectros de rotacion pura de moléculas diatémicas. Reglas de seleccion. Intensidades de las lineas de los espectros rotacionales. Espectros de
rotacién-vibracion de moléculas diatébmicas. Espectroscopia Raman

Actividades formativas Horas

Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2

Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA|[Trabajo auténomo] 5

Resolucion de problemas o casos [PRESENCIAL][Resolucion de ejercicios y problemas] 2

Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] .6

Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] .6

Periodo temporal: abril

Tema 9 (de 10): ESPECTROSCOPIA ELECTRONICA. Energia de los niveles electronicos. Reglas de seleccion. Estructura vibracional de las transiciones
electronicas. Intensidad de las bandas vibracional es: Principio de Franck-Condon. Estructura fina rotacional de las bandas electronico-vibracional es.
Obtencion de la energia de disociacion. Extrapolacion de Birge-Sponer. Disociacion y predisociacion. Fluorescencia y fosforescencia

Actividades formativas Horas
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 2
Estudio o preparacion de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 5
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucion de ejercicios y problemas] 2
Resolucién de problemas o casos [PRESENCIAL][Resolucion de ejercicios y problemas] 1
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluaciéon] .65
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] .65

Periodo temporal: abril

Tema 10 (de 10): PRACTICAS DE LABORATORIO : 1.- Representacion de orbitales atémicos y moleculares con Matlab. 2.- Espectrocopia de rotacion-
vibracion: Espectro IR de CO. 3.- Espectroscopia de emision atdomica. Espectros atomicos: Hidrogeno. Calculo de terminos espectrales de un metal
alcalino. 4- Espectro de absorcién UV - visible de un colorante.

Actividades formativas Horas
Préacticas de laboratorio [PRESENCIAL][Practicas] 12
Otra actividad no presencial [AUTONOMA][Practicas] 10
Préacticas en aulas de ordenadores [PRESENCIAL][Practicas] 3
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA][Trabajo auténomo] 15
Actividad global

Actividades formativas Suma horas
Talleres o seminarios [PRESENCIAL][Resolucién de ejercicios y problemas] 15
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA|[Trabajo auténomo] 65
Ensefianza presencial (Teoria) [PRESENCIAL][Método expositivo/Leccién magistral] 20
Practicas de laboratorio [PRESENCIAL][Practicas] 12
Otra actividad no presencial [AUTONOMA][Practicas] 10
Prueba final [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacién] 2.96
Practicas en aulas de ordenadores [PRESENCIAL][Practicas] 3
Pruebas de progreso [PRESENCIAL][Pruebas de evaluacion] 3.06
Estudio o preparacién de pruebas [AUTONOMA|[Trabajo auténomo] 15
Resolucion de problemas o casos [PRESENCIAL][Resolucion de ejercicios y problemas] 4

Total horas: 150.02
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