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RESUMEN

Conaocimientos previosy recomendaciones

El alumnado que presente necesidades especificas de apoyo educativo, lo ha de notificar personalmente al Servicio de Atencién y Ayudas al
Estudiante para proceder a realizar, en su caso, la adaptacion curricular correspondiente.

Breveresumen de la asignatura (segiin memoria RUCT)

Simetria Molecular.

Espectroscopia Vibracional de Moléculas Poliatémicas.
Técnicas Experimentales en Espectroscopia Vibracional.
Laboratorio en Espectroscopia Vibracional.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS
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Teoria

Contenidos:

Simetria Molecular. Espectroscopia Vibracional de Moléculas Poliatémicas. Técnicas Experimentales en Espectroscopia Vibracional. Laboratorio
en Espectroscopia Vibracional.

TEMA 1: LA RADIACION ELECTROMAGNETICA Y SU INTERACCION CON ATOMOS Y MOLECULAS

Radiacion electromagnética. El espectro electromagnético. Absorcidn y emision de la radiacion. Anchura de banda y factores que la afectan.

TEMA 2: ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL DE MOLECULAS DIATOMICAS

Espectros infrarrojos. Espectros Raman. Factores que complican los espectros: anarmonicidad. Energia de disociacion. Espectros de rotacion-
vibracion.

TEMA 3: INTRODUCCION A LA SIMETRIA MOLECULAR

Simetria. Grupo puntual de simetria. Quiralidad y polaridad. Representaciones y grupos. Tablas de caracteres.

TEMA 4: ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL DE MOLECULAS POLIATOMICAS

Aplicacion de la teoria de grupos a la espectroscopia vibracional. Modos normales de vibracién y frecuencias de grupos. Espectros infrarrojos.
Espectros Raman. Reglas de seleccion y regla de la exclusién mutua. Factores que complican los espectros: anarmonicidad, sobretonos y bandas
de combinacion, resonancias Fermi, acoplamientos. Espectros de rotacion-vibraciéon. Actividad dptica y quiralidad: Dicroismo Circular Vibracional
(VCD) y Actividad Optica Raman (ROA).

TEMA 5: ANALISIS ESPECTRAL. EJEMPLOS DE APLICACION DE LA ESPECTROSCOPIA VIBRACIONAL

Manipulacién de espectros experimentales. Identificaciéon de bandas experimentales. Célculos Quimico-Cuanticos aplicados a la interpretacién de
los espectros vibracionales.

Practica

ACTIVIDADES ACADEMICAMENTE DIRIGIDAS:

Las actividades académicamente dirigidas se orientaran a la interpretacion de espectros vibracionales y a la obtenciéon de los mismos mediante
técnicas de Modelizacién Molecular asistidas por ordenador.

PRACTICAS DE LABORATORIO:

Las précticas de laboratorio estan alineadas con los contenidos tedricos de la asignatura e implican el manejo de los equipos de espectroscopia
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vibracional disponibles y el registro de espectros de muestras en fase gas, liquida y sélida

METODOLOGIASDOCENTESY ACTIVIDADES FORMATIVAS

M etodologias docentes

M1-Clases expositivas en gran grupo: Clases magistrales

M9-Clases en grupos de practicas: Laboratorios

M14-Tutorias colectivas: Supervision de trabajos dirigidos

M17-Tutorias colectivas: Aclaracion de dudas

M18-Tutorias colectivas: Comentarios de trabajos individuales

Actividades for mativas

IActividad Horas Presencialidad (%) ECTS Competencias (C6digos)
A1 - Clases expositivas en 50 40 30 CE10; CE4

gran grupo

A2’- Qlases en grupos de 65 40 b 6 b5

practicas

A3 - Tutorias colectivas 5 0 0.2 B10; B8; Q5

I nfor macioén adicional

1) Clases expositivas o magistrales en gran grupo, en donde se expondran los contenidos tedricos de la asignatura.

2) Seminarios de actividades dirigidas y tutorias colectivas, que consistiran en seminarios teéricos y ejercicios de aplicacion de los conocimientos
vistos.

3) Clases en grupos de practicas, que seran llevadas a cabo en los laboratorios y que consistiran en la realizacién de experimentos que refuercen el
aprendizaje de los conocimientos teéricos adquiridos.

SISTEMASDE EVALUACION

Sistemas de evaluacion (general)

Sistemas de evaluacién de la materia Espectroscopia vibracional aplicada, segiin memoria RUCT:
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[Aspecto Peso ECTS Resultados de aprendizaje

S1- Asistencia y participacién 0-10%

S2- Conceptos tedricos de la 40 - 60 %

materia

S3- Realizacion de trabajos, casos

herramientas TIC

AN 20-40 %
o ejercicios
S4- Practicas de
laboratorio/campo/uso de 10-30 %

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 las titulaciones universitarias de caracter oficial.

Sistemas de evaluacion (especifico)

ASPECTO

CRITERIOS

INSTRUMENTO

PESO

Asistencia y/o participacion en
actividades presenciales y/o
virtuales

Actitud, asistencia continuada y
participacién en sesiones teoricas.

Seguimiento continuo y notas del
profesor

0.0%

Conceptos tedricos de la materia

Dominio de los conocimientos
Tedricos de la materia

Prueba escrita

50.0%

Realizacion de trabajos, casos o
ejercicios

[Aprendizaje autbnomo y exposicién
oral.

Notas del profesor

20.0%

Practicas de
laboratorio/campo/uso de
herramientas TIC

Actitud, interés y habilidad en la
realizacion de practicas

Seguimiento continuo y notas del
profesor

30.0%
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1) Los conceptos tedricos de la materia serdn evaluados mediante un examen escrito, que sera el 50% de la calificacion final. Con este instrumento
se evallan las competencias CE10y CEA4.

2) Las actividades dirigidas se evaluaran mediante trabajos y ejercicios. Supone el 20% de la calificacion total. Con este instrumento se evaltan las
competencias B8, B10y Q5.

3) Las sesiones practicas seran obligatorias para superar la asignatura. Su peso en la calificacién final sera del 30% y se evaluaré de forma
continua por el profesorado. Con este instrumento se evalta la competencia P5.

Se mantendran las calificaciones obtenidas en la convocatoria ordinaria para las practicas de laboratorio y las actividades académicamente
dirigidas en la convocatoria extraordinaria.

OBJETIVOSDE DESARROLLO SOSTENIBLE

Objetivosde Desarroallo Sostenible

04 Educacion de calidad - ODS04

09 Industria

innov. e infraestr. - ODS09

12 Produccion y consumo responsables - ODS12
05 Igualdad género - ODS05

I nfor macién adicional

Los contenidos de esta asignatura conectan con el 0DS-4.4 (De aqui a 2030, aumentar considerablemente el nimero de jévenes y adultos que
tienen las competencias necesarias, en particular técnicas y profesionales, para acceder al empleo, el trabajo decente y el emprendimiento) , el
0DS-9.5 (Aumentar la investigacion cientifica y mejorar la capacidad tecnolégica de los sectores industriales de todos los paises, en particular los
paises en desarrollo, entre otras cosas fomentando la innovacién y aumentando considerablemente, de aqui a 2030, el nimero de personas que
trabajan en investigacion y desarrollo por millén de habitantes y los gastos de los sectores publico y privado en investigacion y desarrollo) y el ODS-
12.4 (De aqui a 2020, lograr la gestién ecolégicamente racional de los productos quimicos y de todos los desechos a lo largo de su ciclo de vida, de
conformidad con los marcos internacionales convenidos, y reducir significativamente su liberacién a la atmosfera, el agua y el suelo a fin de
minimizar sus efectos adversos en la salud humana y el medio ambiente).

BIBLIOGRAFIA

Bibliogr afia
+ Hollas, J. Michael - (2003) - Modern spectroscopy - John Wiley & Sons
- Stuart, Barbara - (2004) - Infrared spectroscopy: fundamentals and applications - John Wiley
- Nafie, Laurence A. - (2011) - Vibrational optical activity : principles and applications - Wiley
* Molloy, Kieran C. - (2011) - Group theory for chemists : fundamental theory and applications - WP, Woodhead Publishing
- Lewars, Errol G. - (2011) - Computational chemistry : introduction to the theory and applications of molecular and quantum mechanics - Springer

Bibliogr afia complementaria
- Larkin, Peter J. - (2011) - Infrared and Raman spectroscopy : principles and spectral interpretation - Elsevier
- Diem, Max - (2015) - Modern vibrational spectroscopy and micro-spectroscopy : theory, instrumentation, and biomedical applications - Wiley
» Diem, Max - (2021) - Quantum mechanical foundations of molecular spectroscopy - Wiley-VCH
* Ramachandran, K. I. - (2008) - Computational Chemistry and Molecular Modeling : Principles and Applications - Springer Berlin Heidelberg

COMPETENCIAS/RESULTADOS DEL PROCESO DE FORMACION Y APRENDIZAJE

Laasignaturaforma parte de la materia" Espectroscopia vibracional aplicada” , cuya completa superacion acredita haber
adquirido las siguientes competencias o resultados del proceso de formacion y aprendizaje:

Tipo Cddigo Descripcion
GRA - Competencias especificas 103ACE4 Adquirir las bases para aplicar y evaluar los principios de la
espectroscopia y las técnicas principales de investigacion
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O
estructural.

GRA - Competencias transversales 103ABS8 Trabajo en equipo.

GRA - Competencias transversales 103AB10 Capacidad de aprendizaje autdnomo para el desarrollo
continuo profesional.

GRA - Competencias especificas 103ACE10 Comprender los aspectos estructurales de los elementos
quimicos y sus compuestos, incluyendo estereoquimica.

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

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 laorientacién 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):
tps://www.ujaen.es/gobierno/vicestudios/sites/gobierno_vicestudios/files/uploads/calidad-

ensenanzas/resolucion_vicensenanzas_plan%20de%20contingencia.pdf

CLAUSULAS

Proteccion 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@ujaen.es

Finalidad del tratamiento: Gestionar la adecuada grabacién 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 serdn conservadas durante los plazos legalmente previstos en la normativa
vigente.

Legitimacion: Los datos son tratados en base al cumplimiento de obligaciones legales (Ley Orgdnica 6/2001, de 21
de diciembre, de Universidades) y el consentimiento otorgado mediante la marcacion 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, Cancelacidn, Portabilidad, Limitacién del
tratamiento, Supresion o, en su caso, Oposicion. Para ejercitar los derechos debera presentar un escrito en la
direccidn arriba sefialada dirigido al Servicio de Informacién, Registro y Administracion Electrénica de la Universidad
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, debera acompafarse 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 reclamacion ante el Consejo de Transparencia y
Proteccién de Datos de Andalucia www.ctpdandalucia.es
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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 legislacién 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 realizacién 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 evaluacién 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 demdas 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 direccion postal o electrénica indicada anteriormente. En el supuesto que
considere que sus derechos han sido vulnerados, puede presentar una reclamacion ante el Consejo de
Transparencia y Proteccion de Datos de Andalucia www.ctpdandalucia.es

COMPROMISO CON LA IGUALDAD Y LA PERSPECTIVA DE GENERO

En el 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 procurard dar visibilidad a autoras de referencia en la bibliografia, fomentar un entorno de comunicacion inclusivo en el
aulay reflexionar sobre cOmo 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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