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RESUMEN

Conocimientos previos y recomendaciones

No se establecen

Breveresumen dela asignatura (segin memoria RUCT)

Quimica cuantica: aplicacién de la mecanica cudntica al estudio de sistemas sencillos, de los &tomos y de las moléculas.
La interaccion entre la radiacion electromagnética y la materia. Espectroscopias de absorcién, emisién y de dispersion Raman. Espectroscopias de
resonancia magnética de espin.

Prerrequisitos
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No se establecen

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

Teoria

Tema 1.- Fundamentos de la Mecanica Cudntica
*QOrigenes de la mecdnica cuantica
*Qperadores. Ecuaciones en valores propios
*QOperadores hermiticos. Conmutabilidad
*Postulados de la Mecanica Cuantica

*Principio de superposicion

Tema 2.- Aplicacién de la Mecdnica Cuantica a algunos sistemas sencillos
*La particula libre en una dimensién

*La particula en la caja de potencial unidimensional

*La particula en la caja de potencial bi y tridimensional. Degeneracion

*El efecto tunel

*El oscilador arménico

Tema 3.- El momento angular en Mecanica Cuantica

*QOperadores de momento angular

*El rotor rigido

*Acoplamiento de momentos angulares

*Qperadores Ladder. Funciones propias de momento angular acoplado

Tema 4.- Estructura atémica. Atomo de hidrégeno

*El &tomo de hidréogeno

*Propiedades de la funcién radial

*Momento angular orbital

*El spin electrénico

*QOrbitales atémicos y estados en el &tomo de hidrégeno.

Tema 5. Estructura atémica. Atomos polielectrénicos

*Métodos aproximados en Mecanica Cudntica. Variaciones. Perturbaciones
*Configuracion electrénica. Principio del aufbau

*Interaccion spin-orbita en &tomos polielectrénicos

Tema 6.- Estructura electronica de moléculas diatémicas

*La molécula de hidrégeno y otras diatdmicas homonucleares: Métodos CLOA y EV
*Interaccion de configuraciones

*Términos electrénicos moleculares

*Moléculas diatémicas heteronucleares

Tema 7.- Estructura electréonica de moléculas poliatémicas
*Enlaces localizados

*Hibridacién de orbitales. Diversos esquemas de hibridacion
*Enlaces deslocalizados

*Compuestos organicos conjugados. Método Hiickel

Tema 8.- Interaccién radiacién-materia

*Procesos de absorcién y emisién de radiacién. Coeficientes de Einstein
*Reglas de seleccion

*Anchura e intensidad de las lineas espectrales. Ley de Lambert Beer
*Dispersion ineldstica de la luz. Efecto Raman

Tema 9.- Espectroscopia de vibracion-rotacion de moléculas diatémicas
*Tratamiento basico de la vibracién y de la rotacion
*Distorsion centrifuga
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*Acoplamiento vibracién-rotacion

*Anarmonicidad vibracional. Reglas de seleccién

*Constantes espectroscopicas a partir de los espectros vibracionales
*Analisis de los espectros de microondas

Tema 10.- Espectros de vibracion y rotaciéon de moléculas poliatémicas
*Espectroscopia rotacional de moléculas lineales

*Espectroscopia vibracional de moléculas poliatémicas

*Frecuencias caracteristicas

*Estados rotacionales de moléculas poliatémicas no lineales

Tema 11.- Espectroscopia electrénica

*Espectros atémicos. Caracteristicas generales y reglas de seleccion

*Espectros electrénicos de moléculas diatdmicas. Estructura vibracional y principio de Franck-Condon
*Moléculas poliatémicas: grupos cromdforos y transiciones d-d

*Espectros de emision: Fluorescencia y fosforescencia

Tema 12.- Espectroscopia de resonancia magnética
*El spin nuclear

*Energias de los estados de spin nuclear
*Acoplamiento spin-spin

*Espectros de resonancia de spin electrénico

METODOLOGIASDOCENTESY ACTIVIDADESFORMATIVAS

M etodol ogias docentes

M1-Clases expositivas en gran grupo: Clases magistrales

M7-Clases en grupos de practicas: Seminarios

M11-Clases en grupos de practicas: Resolucion de ejercicios

Actividades for mativas

ACTIVIDADES HORAS PRESENCIALIDAD (%) ECTS COMPETENCIAS (cédigos)

A1 - Clases expositivas en

95 40 3.8 C4;C6;Q1; Q5
gran grupo

A2 - Clases en grupos de

précticas 50 40 2.0 B3;Q1;Q2
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A3 - Tutorias colectivas 5 0 0.2 B3; C4; C6;Q1; Q2; Q5
SISTEMAS DE EVALUACION
Sistemas de evaluacion (general)
Sistema de evaluacion para la materia Quimica Fisica segun memoria RUCT:
ASPECTO PESO ECTS RESULTADOS DE APRENDIZAJE

S1 - Asistencia y/o participacion en
actividades presenciales y/o 0-10%
virtuales

S2 - Conceptos tedricos de la

- 50-80%
materia

S3 - Realizacion de trabajos, casos

R 5-40%
0 ejercicios

El sistema de calificacion se regira por lo establecido en el RD 1125/2003 de 5 de septiembre por el que se establece
el sistema europeo de créditos y el sistema de calificaciones en la titulaciones universitarias de caracter oficial.

Sistemas de evaluacion (especifico)

El examen escrito evaluara el aspecto S2. Supone el 70% de la calificacion final de la asignatura.

Este examen consta de una seccion de preguntas tipo test, otra de preguntas de respuesta breve y otra de
problemas.

El aspecto S3 supone el 30% de la calificacion de la asignatura. Es necesario conseguir una nota de entre un 4 y un
5 en el examen (S2) para adicionar el 30% correspondiente a S3

Evaluacion de competencias

S2 - examen escrito: B3,C4,C6,Q1,Q2.
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S3 - actividades académicamente dirigidas: B3,C4,C6,Q01,02,0Q5.

OBJETIVOSDE DESARROLLO SOSTENIBLE

Objetivos de Desarrollo Sostenible

04 Educacion de calidad - ODS04
05 Igualdad género - ODS05
10 Reduccion de las desigualdades - ODS10

BIBLIOGRAFIA

Bibliografia
- Atkins, P. W. - (2006) - Atkins' physical chemistry - Oxford University Press
* Engel, Thomas - (2006) - Quimica fisica - Pearson

Bibliogr afia complementaria
- Levine, Ira N. - (2005) - Quimica cuéntica - Prentice Hall
* Requena Rodriguez, Alberto - (2003) - Espectroscopia - Pearson

COMPETENCIAS/RESULTADOS DEL PROCESO DE FORMACION Y APRENDIZAJE

Laasignaturaforma parte de lamateria" Quimica Fisica" , cuya completa superacion acredita haber adquirido las siguientes
competencias o resultados del proceso de formacién y aprendizaje:

Tipo Cddigo Descripcion
GRA - Competencias transversales 103AB3 Comunicacion oral y escrita en la lengua nativa.
GRA - Competencias especificas 103ACE7 Comprender los principios de termodinamica y sus aplicaciones
en Quimica.
GRA - Competencias especificas 103ACE8 Comprender la cinética del cambio quimico, incluyendo

catalisis, y la interpretacién mecanicista de las reacciones
quimicas.

GRA - Competencias especificas 103ACE14 Relacionar las propiedades macroscopicas con las propiedades
de atomos y moléculas individuales: incluyendo
macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y
otros materiales.

GRA - Competencias generales 103AP3 Habilidad para la observacién, seguimiento y medida de
propiedades, eventos o cambios quimicos, y el registro
sistematico v fiable de la documentacion correspondiente.

GRA - Competencias especificas 103ACE4 Adquirir las bases para aplicar y evaluar los principios de la
espectroscopia v las técnicas principales de investigacion

estructural.
GRA - Competencias transversales 103AB8 Trabajo en equipo.
GRA - Competencias transversales 103AB12 Compromiso ético.
GRA - Competencias generales 103AQ1 Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de

los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionadas con la Quimica.

GRA - Competencias generales 103AQ2 Capacidad de aplicar dichos conocimientos a la resolucién de
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problemas cualitativos y cuantitativos segin modelos
previamente desarrollados.

GRA - Competencias generales 103AP5 Interpretacion de datos procedentes de observaciones y
medidas en el laboratorio en términos de su significacion y de
las teorias que la sustentan.

GRA - Competencias transversales 103AB9 Razonamiento critico.

GRA - Competencias especificas 103ACE6 Aplicar los principios de mecanica cuantica en la descripcion de
la estructura y propiedades de atomos y moléculas.

GRA - Competencias generales 103AP4 Habilidad para manejar instrumentacion quimica estandar,
como la que se utiliza para investigaciones estructurales y
separaciones.

GRA - Competencias especificas 103ACE5 Identificar las caracteristicas de los diferentes estados de la
materia vy las teorias empleadas para describirlos.

GRA - Competencias generales 103AQ5 Competencia para presentar, tanto en forma escrita como oral,
material y argumentacion cientifica a una audiencia
especializada.

ESTUDIANTADO CON NECESIDADES ESPECIFICAS DE APOYO EDUCATIVO

El estudiantado con discapacidad y/o Necesidades Especificas de Apoyo Educativo (NEAE) puede dirigirse ala Unidad de
Diversidad y a Servicio de Atencién y Ayudas a Estudiante pararecibir laorientacidn y el asesoramiento necesario https:
www.ujaen.es/gobierno/vicigualdad/unidad-de-diversidad/alumnado-con-discapacidad-yo-neae

PLAN DE CONTINGENCIA

La Universidad de Jaén ha establecido un marco normativo unificado que garantice la continuidad del servicio
educativo y la seguridad de la comunidad universitaria ante la eventual activacion de escenarios de emergencia
(sanitarios, naturales o especificos):
https://www.ujaen.es/gobierno/vicestudios/sites/gobierno_vicestudios/files/uploads/calidad-

ensenanzas/resolucion_vicensenanzas_plan%20de%20contingencia.pdf

CLAUSULAS

Proteccidn de datos para grabacion de clases
Responsable del tratamiento: Universidad de Jaén, Paraje Las Lagunillas, s/n; Tel.953 212121; www.ujaen.es

Delegado de Proteccion de Datos (DPO): TELEFONICA, S.A.U. ; Email: dpo@uijaen.es

Finalidad del tratamiento: Gestionar la adecuada grabacion de las sesiones docentes con el objetivo de hacer
posible la ensefianza en un escenario de docencia multimodal y/o no presencial.

Plazo de conservacion: Las imagenes seran conservadas durante los plazos legalmente previstos en la normativa
vigente.

Legitimacion: Los datos son tratados en base al cumplimiento de obligaciones legales (Ley Organica 6/2001, de 21
de diciembre, de Universidades) y el consentimiento otorgado mediante la marcacién de la casilla habilitada a tal
efecto.

Destinatarios de los datos (cesiones o transferencias): Toda aquella persona que vaya a acceder a las diferentes
modalidades de ensefianza.

Derechos: Ud. podra ejercitar los derechos de Acceso, Rectificacion, Cancelacion, Portabilidad, Limitacién del
tratamiento, Supresion o, en su caso, Oposicion. Para ejercitar los derechos debera presentar un escrito en la
direccién arriba sefialada dirigido al Servicio de Informacién, Registro y Administracion Electrénica de la Universidad
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de Jaén, o bien, mediante correo electrénico a la direccién de correo electronico. Debera especificar cual de estos
derechos solicita sea satisfecho y, a su vez, deberd acompanarse de la fotocopia del DNI o documento identificativo
equivalente. En caso de que actuara mediante representante, legal o voluntario, debera aportar también documento
que acredite la representacién y documento identificativo del mismo. Asimismo, en caso de considerar vulnerado su
derecho a la proteccion de datos personales, podra interponer una reclamacién ante el Consejo de Transparencia y
Proteccién de Datos de Andalucia www.ctpdandalucia.es

Proteccion de datos para evaluacion on-line

Responsable del tratamiento: Universidad de Jaén, Campus Las Lagunillas, s/n, 23071 Jaén
Delegado de Proteccion de Datos:dpo@ujaen.es

Finalidad: Conforme a la Ley de Universidades y demas legislacion estatal y autondmica vigente, realizar los
examenes correspondientes a las asignaturas en las que el alumno o alumna se encuentre matriculado. Con el fin de
evitar fraudes en la realizacion del mismo, el examen se realizara en la modalidad de videollamada, pudiendo el
personal de la Universidad de Jaén contrastar la imagen de la persona que esta realizando la prueba de evaluacién
con los archivos fotograficos del alumno en el momento de la matricula. Igualmente, con la finalidad de dotar a la
prueba de evaluacion de contenido probatorio de cara a revisiones o impugnaciones de la misma, de acuerdo con la
normativa vigente, la prueba de evaluacién serd grabada.

Legitimacion: cumplimiento de obligaciones legales (Ley de Universidades) y demas normativa estatal y autonémica
vigente.

Destinatarios: prestadores de servicios titulares de las plataformas en las que se realicen las pruebas con los que la
Universidad de Jaén tiene suscritos los correspondientes contratos de acceso a datos.

Plazos de conservacion: los establecidos en la normativa aplicable. En el supuesto en concreto de las grabaciones
de los exdmenes, mientras no estén cerradas las actas definitivas y la prueba de evaluacién pueda ser revisada o
impugnada.

Derechos: puede ejercitar sus derechos de acceso, rectificacidn, cancelacion, oposicién, supresion, limitacion y
portabilidad remitiendo un escrito a la direccién postal o electrénica indicada anteriormente. En el supuesto que
considere que sus derechos han sido vulnerados, puede presentar una reclamacién ante el Consejo de
Transparencia y Proteccion de Datos de Andalucia www.ctpdandalucia.es

COMPROMISO CON LA IGUALDAD Y LA PERSPECTIVA DE GENERO

En & marco de laLey Organica 2/2023, de 22 de marzo, del Sistema Universitario (LOSU), que refuerza el compromiso de las
universidades con laigualdad y lainclusién, en esta asignatura se promoveralaincorporacion de la perspectiva de género. Para
ello, se procurara dar visibilidad a autoras de referencia en la bibliografia, fomentar un entorno de comunicacion inclusivo en el
aulay reflexionar sobre cdmo los sesgos de género han podido influir en el desarrollo de estadisciplina. Para ello estan
disponibles las siguientes guias: Guias de apoyo para perspectiva de género.
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