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1. Datos descriptivos de la asignatura

Asignatura: Quimica Cuanticay Termodinamica Estadistica Cdédigo: 329172103

- Centro: Facultad de Ciencias
- Lugar de imparticion: Facultad de Ciencias
- Titulacion: Grado en Quimica
- Plan de Estudios: 2009 (Publicado en 2009-11-25)
- Rama de conocimiento: Ciencias
- Itinerario / Intensificacion:
- Departamento/s:
Quimica
- Areal/s de conocimiento:
Quimica Fisica
- Curso: 2
- Caracter: Obligatoria
- Duracion: Primer cuatrimestre
- Créditos ECTS: 6,0
- Modalidad de imparticion: Presencial
- Horario: Enlace al horario
- Direccién web de la asignatura: http://www.campusvirtual.ull.es
- Idioma: Castellano e Inglés (0,3 ECTS en Inglés)

2. Requisitos para cursar la asignatura

Requisitos previos recomendados: En esta asignatura es muy importante tener buenos conocimientos en vectores, nUmeros
complejos, matrices y calculo diferencial e integral; por lo que se recomienda tener aprobado Fundamentos de Matematicas,
Fundamentos de Fisica, Fundamentos de Quimica, Matematicas, Fisica y Quimica General y estar cursando Quimica Fisica.

3. Profesorado que imparte la asignatura

Profesor/a Coordinador/a: ALBERTO HERNANDEZ CREUS

- Grupo: 1, PE101, PE102, PE103, TU101, TU102

General

- Nombre: ALBERTO

- Apellido: HERNANDEZ CREUS

- Departamento: Quimica

- Area de conocimiento: Quimica Fisica
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Contacto

- Teléfono 1: 922318021

- Teléfono 2:

- Correo electrénico: ahcreus@ull.es

- Correo alternativo: ahcreus@ull.edu.es
- Web: http://www.campusvirtual.ull.es

Tutorias primer cuatrimestre:

Desde Hasta Dia

Todo el
cuatrimestre

Martes

Todo el .

. Miércoles
cuatrimestre
Todo el

. Jueves
cuatrimestre
Observaciones:
Tutorias segundo cuatrimestre:
Desde Hasta Dia
Todo el

. Martes
cuatrimestre
Todo el L

. Miércoles
cuatrimestre
Todo el

Jueves

cuatrimestre

Observaciones:

Hora inicial

14:30

14:30

14:30

Hora inicial

14:30

14:30

14:30

4. Contextualizacion de la asignatura en el plan de estudio

Hora final

16:30

16:30

16:30

Hora final

16:30

16:30

16:30

Localizacién

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Localizacién

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Seccién de
Quimica -
AN.3F

Despacho

Despacho

Bloque formativo al que pertenece la asignatura: Quimica Fisica

Perfil profesional:

5. Competencias
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Especifica

CETO1 - Aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y unidades

CET11 - Relacion entre propiedades macroscopicas y propiedades de d&tomos y moléculas individuales: incluyendo
macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales

CEPO3 - Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para solucionarlos

CEP13 - Capacidad para relacionar la Quimica con otras disciplinas

General

CGO04 - Resolucion de problemas
CGO09 - Reconocimiento a la diversidad y la multiculturalidad
CG10 - Razonamiento critico

6. Contenidos de la asignatura

Contenidos teoricos y practicos de la asignatura

Tema 1. Origenes de la Mecéanica Cuantica. Naturaleza ondulatoria de la radiacion electromagnética. Radiacion de cuerpo
negro. Efecto fotoeléctrico. Naturaleza corpuscular de la radiacion electromagnética. Hipotesis de de Broglie. Atomo e
hipétesis de Bohr. Incertidumbre. Concepto de absorcién y emisién de radiaciéon electromagnética.

Tema 2. Bases fisico-matematicas de la Mecanica Cuéntica. Concepto de probabilidad. Algebra de operadores. Ecuacion de
Schrédinger. La particula confinada: la particula en la caja. Postulados de la MC. Notacién de Dirac. Teoremas basicos de la
MC. Bases de la espectroscopia de absorcion y emision electronica en &tomos. La PIB en 3D: el microscopio de efecto tunel,
teoria de bandas para electrones de valencia y de conduccion en un metal, nivel de Fermi.

Tema 3. Modelo de movimiento vibratorio. El oscilador arménico. Cuantizacién de la vibracién de dos masas conectadas. El
oscilador anarmonico. Bases de la espectroscopia IR y de dispersién Raman. Modelo de movimiento rotatorio. El momento
angular. La particula en el anillo. El rotor rigido. Los armonicos esféricos. Representacién espacial.

Tema 4. El atomo de hidrégeno. Funcion de distribucion radial. Orbitales hidrogenoides. El &tomo de helio. El espin
electronico. Principio de Pauli. El método variacional. El método de perturbaciones independiente del tiempo. El &tomo de
helio excitado. Atomos polielectronicos. Bases de la espectroscopia de resonancia de espin.

Tema 5. La molécula ion H2+. La aproximacién de Born-Oppenheimer. Método de los electrones de valencia y de los
orbitales moleculares. La molécula de H2. Introduccion al enlace quimico en moléculas diatmicas homo y heteronucleares.
Método CLOA. Diagramas de energia.

Tema 6. Fundamentos de la Termodinamica Estadistica. Probabilidad y funcién de distribucion de probabilidad. Postulado de
Boltzmann. Estados, microestados y configuraciones. Particulas discernibles y no discernibles. Estadisticas de

Maxwell-Boltzmann, de Bose-Einstein y de Fermi-Dirac. Distribucién mas probable. Funciones de particion. Grados de
libertad. El Teorema de equiparticion de la energia. Célculo de funciones termodinamicas.

Actividades a desarrollar en otro idioma
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En todas las tutorias al menos una de las preguntas con conceptos, teoria y problemas numéricos se hace en inglés y su
respuesta también debe ser inglés. Ademas se hace el analisis y discusién en seminarios de articulos de investigacién
originales en inglés.

7. Metodologiay volumen de trabajo del estudiante

Descripcion

Actividad presencial.

Las clases tedricas constituyen un aspecto fundamental de esta asignatura. En ellas se exponen y desarrollan los aspectos
esenciales de cada tema y son una pieza esencial de la docencia. Se indican los puntos importantes y se especifica como
abordar su estudio. Se hace uso extensivo de pizarra, apoyado en transparencias, cafién de proyeccion y todo tipo
documentos ya elaborados y repartidos previamente a través del aula virtual. Los alumnos disponen del material antes de
cada clase. En cada tema se indica la documentacién o consulta bibliografica obligatoria que cada alumno debe realizar. En
las clases de problemas se resuelven con detalle problemas numéricos cualitativos y cuantitativos. Estos problemas son
siempre problemas-ejemplo para que quede claro la aplicacion concreta de los contenidos tedricos. Los alumnos tienen
ademas listas de problemas similares o equivalentes, que deben ser resueltos y presentados seguln se les va indicando.
Siempre que sea posible se obvian demostraciones matematicas complejas, pero sin llegar al extremo de simplificar en
exceso contenidos necesarios.

A lo largo del curso se va estableciendo un amplio formulario matematico de la asignatura, igual para todos, en donde se
recogen todas las férmulas necesarias y que los alumnos deben llevar cada dia y usar en los examenes correspondientes.
Esto elimina o limita errores de memoria por recordar mal las formulas y, al mismo tiempo, permite hacer preguntas sobre el
significado tedrico profundo de las mismas.

Antes de cada temay a través del aula virtual se reparte uno o varios documentos, en los que se recoge de manera
detallada los siguientes puntos:

« Titulo del tema y objetivo del tema.

« ldeas que el alumno debe entender y dominar.

« Epigrafes que constituyen el tema con un amplio desarrollo de los mismos.

« Lista de problemas. Incluye algunos como ejemplo.

« Bibliografia recomendada.

Este documento, que en modo alguno se considera sustitutivo de la obligada consulta bibliografica, presenta sin embargo
varias ventajas. En primer lugar resume todo el contenido del tema, de las ideas fundamentales que contiene, de la
importancia de las mismas y en el mismo orden en que van a ser expuestos. Permite la inclusién de todos los desarrollos
matematicos, tan abundantes y casi siempre complicados en Mecanica Cuéntica, con independencia de que dichos
desarrollos vayan luego a ser contemplados en mayor o menor intensidad en los examenes y tutorias correspondientes.
Constituye un medio muy dindmico de comunicacion con los alumnos porque es facilmente modificable sobre la marcha de
las propias clases y, por ultimo, evita al alumno estar completamente pendiente de "tomar apuntes” de todo lo que escucha,
puesto que ya lo tiene escrito delante, lo que supone capturar con mucha mayor eficacia la atencién de los alumnos.

La docencia presencial se complementa con las correspondientes clases previstas de seminarios, problemas, tutorias y
tutorias asistenciales.

En general los seminarios se dedican especialmente a discutir aspectos esenciales previamente propuestos en clase para
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que los preparen. En los seminarios, que se intercalan entre las clases de teoria, los alumnos deben exponer y defender su
grado de compresion de la materia tratada y resolver dudas.

En las tutorias se abordan, en pequefios grupos, diversos ejercicios y cuestiones especificas escogidas de un grupo de
ejercicios previamente propuestos. Su realizacion es obligatoria y su resultado es evaluado con una nota.

Las tutorias de despacho o asistenciales, tienen por finalidad resolver dudas, cuestiones o cualquier otro aspecto de la
asignatura en horario ajeno al de imparticion de clases.

La asistencia a todas las clases, a los seminarios y a las tutorias es considerada obligatoria dentro del marco del Grado en
Quimica, por lo tanto se hace un seguimiento de la asistencia a clase.

Actividad no presencial.

En todo momento a lo largo del curso se hara uso continuado del aula virtual. Tras cada tema los alumnos deben hacer
cuestionarios de diverso tipo tanto de autoevaluacion como de ejercicio puntuable Asi mismo se indican problemas
numéricos y/o tedricos, buscar informacion y discutirla, etc., y, por supuesto, se usa abundantemente como herramienta para
el intercambio continuo de documentos, archivos de datos y/o contenidos, material grafico (esquemas, dibujos,
representaciones y videos) y como soporte para resolver dudas y sistema general de comunicacién. Se hace un uso especial
de los distintos formatos de cuestionarios que el aula virtual brinda: de respuesta multiple, de verdadero/falso, de tiempo
limitado y de varias posibilidades de repeticién.

Esta asignatura se desarrolla sobre todo haciendo problemas. Por tanto en cada tema se resuelven en clase los
problemas-tipo fundamentales y luego se distribuyen listas de problemas que los alumnos deberan entregar a través del aula
virtual o correo electrénico o incluso en papel en el tiempo y forma establecidos encada caso.

Los contenidos de esta asignatura se complementan con diversas clases en el aula de informatica. Estas clases
corresponden a la asignatura de "Introduccion Experimental en Quimica Fisica" de 2° de Grado y primer cuatrimestre, es
decir, en paralelo con la presente asignatura, y en cuya guia docente se detalla su metodologia. En las clases en el aula de
informatica se aborda la mayor cantidad posible de aspectos matematicos de la asignatura a través de diverso software
especifico para este tipo de materias. Se ha procurado, dentro de las limitaciones de horario, aprovechar al maximo el tiempo
de las clases en el aula de informatica para desarrollar con el mayor detalle posible aspectos que no pudieron ser vistos en
clase con el sosiego adecuado y, ademas, se abordan aspectos totalmente nuevos no vistos con anterioridad. Los alumnos
deben trabajar autbnomamente y elaborar un detallado informe de cada clase que sera discutido con el profesor.

La asignatura esta organizada de tal manera que las préacticas en el aula de informatica tienen lugar los Ultimos seis o siete
lunes del cuatrimestre durante cuatro horas. Este hecho contiene la ventaja de que las bases tedricas de la la totalidad de las
practicas que se realizan han sido ya completamente tratadas en las clases ordinarias.

Actividades formativas en créditos ECTS, su metodologia de ensefianza-aprendizaje y su relacién con las
competencias que debe adquirir el estudiante

Actividades ) Horas de trabajo Relacién con
) Horas presenciales , Total horas )
formativas autonomo competencias
[CETO1], [CET11],
38,00 57,00 95,0 [CEPO3], [CEP13],
[CGO04], [CGO09],
[CG10]

Clases tedricas
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Realizacion de [CETO1], [CET11],
seminarios u otras 5,00 7.50 12,5 [CEPO3], [CEP13],
actividades [CGO04], [CG09],
complementarias [CG10]

[CETO1], [CET11],

Realizacion de 4,00 6,00 10,0 [CEPO3], [CEP13],
examenes [CGO04], [CG09],
[CG10]
[CETO1], [CET11],
CEPO03], [CEP13
Asistencia a tutorias 6,00 9,00 15,0 [ L[ I
[CG04], [CGO09],
[CG10]
[CETO1], [CET11],
Resolucion de 7,00 10,50 17,5 [CEP03], [CEP13],
problemas [CGO04], [CG09],
[CG10]
Total horas 60,00 90,00 150,00
Total ECTS 6,00

8. Bibliografia / Recursos

Bibliografia Basica

-Physical Chemistry, P. Atkins, J. de Paula. Oxford University, USA, 2008

-Quimica Fisica, Thomas Engel, Philip Reid, Pearson Addison Wesley, 2006.
-Quantum Chemistry, Donald Mc Quarrie, Oxford University Press, 1983.

Bibliografia Complementaria

-Ejercicios Computacionales de Mecanica Cuantica y Termodinamica Estadistica, M. Rodriguez Gonzalez, P. Carro Reglero,
A. Hernandez Creus, 2018.
ISBN: 978-84-09-02253-4.

Otros Recursos

-Diversas paginas webs de contenido interactivo con los temas de la asignatura: especialmente paginas relacionadas con
modelizacién y visualizacion de los modelos mecanocuanticos de la particula confinada, el oscilador arménico y los orbitales
atomicos. Ademas se visualizan paginas webs de céalculo mecanocuantico y representacion grafica avanzada.

-Articulos de investigacion tomados del Journal of Chemical Education sobre los sistemas vistos en clase: particula
confinada, oscilador arménico, rotor rigido, moléculas diatémicas y termodindmica estadistica.
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9. Sistema de evaluacioén y calificacion

Descripcion

La calificacion de la convocatoria de enero se basara en la evaluacion continua que consta de los siguientes elementos:

1) Actividades y tareas realizadas en tutorias, seminarios, clases de problemas y toda la actividad evaluable a través del aula
virtual como cuestionarios, problemas cortos, resimenes, edicién de material audiovisual, etc., sera evaluada y representara
el 40% de la calificacion final.

2) Prueba final escrita de los contenidos de la asignatura (problemas numéricos y preguntas de desarrollo para razonar) y
representara el 60%.

La calificacion final de todo alumno que obtenga 3.5 (sobre 10) o mas en los dos apartados anteriores, sera la media
ponderada de ambos apartados. En caso de que esta media ponderada sea menor que la nota obtenida en el examen final,

se tomara esta Ultima como calificacion final del alumno.

Para superar la asignatura en esta convocatoria de enero, es necesario obtener una calificacion final de como minimo 5
sobre 10, asistir al 100% de los seminarios y tutorias y al menos al 80% de las clases magistrales.

Para aquellos alumnos que no cumplan las condiciones establecidas para la evaluacién continua, se realizar4 un examen
final especifico, distinto al del apartado 2) y que podra ser oral si asi se estima.

En el resto de las convocatorias se establecera un (inico examen escrito cuya nota determinara el 100% de la calificacion
final.

Estrategia Evaluativa

Tipo de prueba Competencias Criterios Ponderacién
[CETO1], [CET11], Dominio de los conocimientos tedricos,
Pruebas de respuesta corta [CEPO3], [CEP13], razonamiento cientifico critico en problemas 40,00 %
[CGO04], [CG09], tedricos y numéricos, capacidad de expresion,
[CG10] de analisis y de sintesis.
[CETO1], [CET11], Dominio de los conocimientos tedricos,
Pruebas de desarrollo [CEPO3], [CEP13], razonamiento cientifico critico en problemas 60,00 %
[CGO04], [CGO09], tedricos y numéricos, capacidad de expresion,
[CG10] de analisis y de sintesis.

10. Resultados de Aprendizaje

- Usar los principios de la Quimica Cuantica para la descripcion de las propiedades de atomos y moléculas.
- Establecer el origen de los fendmenos espectroscopicos y entender el fundamento cuantico de las diferentes técnicas.
- Relacionar las propiedades macroscépicas y microscoépicas de la materia haciendo uso de la Termodinamica Estadistica.
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11. Cronograma / calendario de la asignatura

Descripcion

Durante la imparticion de las asignaturas, los alumnos se subdividiran en grupos de distintos tamafios para la realizacion de
las actividades formativas (seminarios, tutorias, practicas, etc.) por lo que recoger todas las variantes resultaria en un
cronograma muy complejo.

Para estar mejor informado sobre el calendario de las diferentes actividades de la asignatura se debe consultar el horario por
semana del curso.

https://www.ull.es/grados/quimica
https://www.ull.es/grados/quimica/informacion-academica/horarios-y-calendario-examenes/

En este horario se especifica la fecha exacta en que tienen lugar las diferentes actividades lo que permitira al alumno
localizar las principales actividades que contribuyen de manera especial a la evaluacién continua (seminarios, tutorias,
practicas, etc.).

La fecha limite para que se publiquen las calificaciones de las diferentes actividades de la evaluacién continua (exceptuando
la prueba final) sera el 18 de enero.

La fecha en que se realizaran la prueba final contemplada en la evaluacion continua de la convocatoria de enero y la
evaluacion uUnica en las diferentes convocatorias se puede consultar en:
https://www.ull.es/grados/quimica/informacion-academica/horarios-y-calendario-examenes/

La distribucién de los temas por semana en el cronograma es orientativa, pudiendo sufrir cambios segun las necesidades de
organizacion docente.

Primer cuatrimestre

Horas de |Horas de
Semana Temas Actividades de ensefianza aprendizaje trabajo trabajo Total
presencial | autbnomo

Semana 1: Tema 1 Teoria (3) 3.00 4.50 7.50
Tema 1 Teoria (1)

Semana 2: ; 4.00 6.00 10.00
Tema 2 Teoria (3)

Teoria (3); Problemas (1); Tutoria (1)

Semana 3: Tema 2 5.00 7.50 12.50

Semana 4: Tema 2 Teoria (3); Problemas(1); Seminario (1) 5.00 7.50 12.50
Tema 2 Teoria (2); Tutoria (1)

Semana 5: ; 5.00 7.50 12.50
Tema 3 Teoria (2)
Tema 3 Teoria (3); Seminario (1)

Semana 6: ; 5.00 7.50 12.50
Tema 4 Teoria (1)
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Teoria (2); Problemas(1); Tutoria (1)
Semana 7: Tema 4 4.00 6.00 10.00

Teoria (3); Seminario (1)

Semana 8: Tema 4 3 5.00 7.50 12.50
Teoria (1)

Tema5 .
Semana 9: Teoria (2); Problemas(1) 3.00 4.50 7.50
Semana 10: Tema 5 Teoria (3); Problemas(1); Tutoria (1) 5.00 7.50 12.50
Semana 11: Tema 6 Teoria (1); Seminario (1) 2.00 3.00 5.00

Tema 6 ; ;
Semana 12: Teoria (2); Problemas(1); Tutoria (1) 4.00 6.00 10.00
Semana 13: Tema 6 Teoria (3); Problemas (1) 4.00 6.00 10.00
Semana 14: Seminario (1); Tutoria (1) 2.00 3.00 5.00
Semana 16 a L Evaluacién y trabajo auténomo del alumno para

Evaluacion ° L 4.00 6.00 10.00
18: la preparacion de la evaluacion...

Total = 60.00 90.00 150.00
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