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Contextualitzacio

. ___________________________________________________________________________________________________________________|
L'assignatura de Quimica Fisica I, programada en el primer semestre del segon curs dels estudis de grau de
Quimica, forma part del modul de Quimica Fisica, de caracter fonamental per I'alumnat de la titulacio de
Graduat/da en Quimica. El subtitol d’aquesta assignatura,Quimica Quantica i Espectroscopia, és realment un
resum dels seus continguts tematics.

A T’assignatura de Quimica II, al segon quadrimestre del primer curs de la titulacid, se van presentar a
I’alumnat les bases tedriques que permeten entendre 1’estructura electronica d’atoms i molécules i explicar el
comportament macroscopic de la materia.

En aquesta nova assignatura s’amplien aquestes bases i s’apliquen els postulats de la Mecanica Quantica
per estudiar l'estat dels electrons i els nuclis en els atoms i la interaccié entre la radiacié electromagnética i
la matéria, la qual cosa permetra donar una interpretacido microscopica dels resultats obtinguts ambdiverses
técniques espectroscopiques: microones, infraroig,ultraviolat-visible d’absorcio i emissio, espectroscopia
fotoelectronica, fluorescéncia, dispersid Raman, espectroscopia de ressonancia magnética, etc. L'enorme
amplitud de tot aquest tipus de técniques és gairebé incompatible amb la breu extensié de I'assignatura, de
manera que al curs no s'abordaran algunes d'aquestes técniques o se fara d'una manera molt superficial.

L’assignatura també fa una breu introduccion deles actuals metodologies en Quimica Quantica que permeten
d'una manera molt fiable la modelitzaci6 molecular i I’obtencié de parametres moleculars (geometria
de minima energia, moment dipolar molecular, energia dels OMs, etc) d’utilitat per entendre i justificar
’estabilitat i reaccionabilitat molecular.

Se podria dir que la Quimica Fisica I és l'assignatura basica que ens donara les eines per poder abordar
justificadament el comportament de la matéria organica i inorganica
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L'assignatura forma part del projecte Campus Extens de la Universitat de les Illes Balears.

Requisits
___________________________________________________________________________________________________________________|
L'assignatura no té requisits de matricula i qualsevol alumne al segon any de la titulacié de Grau de Quimica
podria matricular-se.

No obstant i atés el continguts que se treballen en aquest curs, per tal de treure el maxim profit, és molt
recomanable tenirels coneixements requerits per aprovar les dues assignatures de matematiques del primer
curs de la titulacio, aixi com els requerits per aprovar les dues assignatures de fisiques del mateix curs. D’altra
banda i atés que molts del conceptes que se treballaran en aquest curs se fonamenten sobre altres ja tractats a
la Quimica II del primer curs, és també molt recomanable tenir-ne aprovada 1’assignatura.

Es evident que no és imprescindible tenir aprovades totes aquestes assignatures per cursar Quimica Fisica I,
pero és evident que si no se’n tenen, 1’esfor¢ addicional que haura de fer I’alumne per seguir 1’assignatura
sera considerable.

Recomanables

- Haver cursat i aprovat Quimica 11

- Haver cursat i aprovat Matematiques 1 i Il
- Haver cursat i aprovat Fisica [ i I]

- Tenir coneixements d'Informatica a nivell d'usuari

Competéncies

___________________________________________________________________________________________________________________|
L'objectiu fonamental de 1'assignatura és que 1'alumneconegui i entenguiles teories actuals que justifiquen el
comportament microscopic i macroscopic de la matéria i sapiutilitzar els seus postulats i el seu formulisme
per saber resoldre problemes reals o suposats d'espectroscopia atomica i molecular i d'estructura de la matéria.

Addicionalment, I'alumnat ha de treballar altres competéncies de caire genéric, que seran d'utilitat en el seu
exercici professional.

Aquestes competéncies genériques i especifiques que es descriuen a continuacio son les que estan definides
al Pla d'Estudis de Grau en Quimica

Especifiques

* CB-1: Demostrar tenir i comprende coneixements a l'area de la Quimica a partir de la base de I'ensenyament
a secundaria, a un nivell que, si bé es basa en llibres de text avangats, inclou també alguns dels aspectes
que impliquen coneixements procedents de I'avantguarda en l'estudi de la Quimica..

* CB-3: Tenir la capacitat de reunir i interpretar dates relevants, dins de l'area de la Quimica, per emetre
judicis amb una reflexi6 sobre temes relevants d'ambit social, cientific o étic..

* CB-4. Poder transmetre informacio, idees, problemes i solucions de 1'ambit quimic a un public tant
especialitzat com no especialitzat.

* CE1-C: Coneixement de la terminologia quimica: nomenclatura, termes, convenis i unitats..

* CE2-C: Coneixement dels principis fisico-quimics fonamentals que regeixen la Quimica i les seves
relacions entre arees de la Quimica..
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* CE7-C: Coneixement dels principis matematics i fisics basics necessaris per a la Quimica..

* CE1-H: Demostrar coneixement i la seva comprensié per a l'aplicacio practica dels fets essencials,
conceptes, principis i teories de la Quimica..

* CE2-H: Demostrar habilitats per a identificar i resoldre problemes qualitatius i quantitatius amb un
enfocament estratégic..

* CE6-H: Demostrar habilitats per als calculs numérics i la seva interpretacié de les dades experimentals,
amb especial émfasi en la precisio i I'exactitud..

Generiques

* CT-1: Capacitat de comunicacio (oral i escrita) en la llengua oficial i en anglés..

* CT-2: Capacitat de treballar en equip (multidisciplinar o no)..

* CT-3: Capacitat per a la gestié de dades i la generacié d' informacid/coneixement (Us eficag i eficient de
les TICs i d'altres recursos)..

* CT-5: Capacitat de resoluci6é eficag i eficient de problemes demostrant principis d'originalitat i
autodireccio..

* CT-6: Capacitat d'analisi i sintesi..

Basiques

* Podeu consultar les competéncies basiques que l'estudiant ha d'haver assolit en acabar el grau a I'adreca
segiient: http://estudis.uib.cat/ca/grau/comp_basiques/

Continguts
1

El desenvolupament dels continguts en temes didactics respon a la descripcid de continguts establerts al Pla
d'estudis de Grau en Quimica.

Continguts tematics

Tema 0. Revisio d'alguns conceptes matematics

Tema 1. Bases de la Mecanica Quantica
Els postulats de la Mecancia Cuantica

Tema 2. Un model mecanoquantic per moviment traslacional molecular
La particula lliure, la particula dins un pou de potencial infinit d'una, dues i tres dimensions.

La particula dins un pou de potencial finit: efecte tunel

Tema 3. Introduccio a l'espectroscopia
Naturalesa de la radiacid electromagnética

Caracteristiques de les linies i bandes espectrals atdbmiques i moleculars

Tema 4. Un model mecanoquantic per al moviment vibracional molecular. Espectroscopia
vibracional
L'oscilador armonic

Modos normals de vibraciomoleculars
Espectroscopia vibracional

Tema 5.. Un model mecanoquantic de la rotacidé molecular. Espectroscopia rotacional
L'operador Moment angular. Sistemes de forces centrals. El rotor rigid

Espectroscopia rotacional
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Espectroscopia de vibracié-rotacid

Tema 6. Atoms hidrogenoids. Espectroscopia d'atoms amb un electrd
L'atom hidrogenoid.

L'espin electronic
Espectroscopia de 1'atom d'hidrogen i hidrogenoids

Tema 7. Atoms polielectronics
L'atom polielectronic. El métode del Camp Autoconsistent (SCF)

Acoblament de moments angulars i d'espin
Espectroscopia d'atoms polielectronics

Tema 8. Enllag quimic I. Molécules diatomiques
El Hamiltonia molecular.

La teoria d'Orbitals Moleculars. El métode de Combinacié Linear d'Orbitals Atomics (CLOA):
aplicacié a les molécules diatomiques. El métode SCF-Hartree-Fock: aplicacié a molecules
diatomiques

Tema 9. Enlla¢ Quimic II. Molécules poliatomiques
Exemples del tractament OM-CLOA de la determinacié de la funcid d'ona electronica de
molecules poliatomiques

L'aproximacié pi-electronica per a molécules amb dobles enllagos conjungats. Método de
Hiickel

Tema 10. Espectroscopia electronica molecular
L'Espectroscopia electronica de les molécules diatomiques.

L'espectroscopia electronica de les molecules poliatomiques
Espectrocopia de fluorescencia.
Tema 11. Espectroscopia de Resonancia Magnética
La resonancia magnetica nuclear (RMN). El desplagament quimic. L'acoblament d'espins

La resonancia d'espins electronics

Metodologia docent

A aquest apartat es defineixen les activitats a realitzar.

Activitats de treball presencial

Modalitat Nom Tip. agr.  Descripcio Hores

Classes teoriques ~ Teoriques Grup gran (G) El professor explicara els conceptes i procediments dels 40

continguts de l'assignatura establerts al programa. Per a la qual
cosa se servira de:

* Projeccions de documents Power Point

4/17

Data de publicaci6: 04/03/2015

Abans d'imprimir aquest document, pensau bé si és necessari fer-ho. EI medi ambient és cosa de tothom.
©2015 Universitat de les Illes Balears. Cra. de Valldemossa, km 7.5. Palma (Illes Balears). Tel.: +34 - 971 17 30 00. E-07122. CIF: Q0718001A



. . Any académic 2014-15
UnlverSltat de leS Assignatura 21408 - Quimica Fisica I
Illes Balears Grup Grup 1, 1S, GQUI
. Guia docent A
Guia docent Idioma Catala
Modalitat Nom Tip. agr.  Descripcio Hores

* Pissarra per mostrar els raonaments i
la resoluci6 de problemes numeérics i/o
conceptuals

* Videos didactics

Per aprofitar adequadament les classes expositives ¢és

necessari una “assisténcia activa”, la qual cora requereix

seguir el raonament del professor, fer les anotacions
que siguin necessaries, realitzar, seguint el professor, les
demostracions pertinents, etc.

Seminaris i tallers Problemes Grup mitja (M) Paral-lelament al desenvolupament dels continguts teorics, es 7.5
realitzaran problemes numérics relacionats amb els continguts
de l'assignatura.

Els exercicis que se faran en aquest seminaris estaran
enunciats amb prou antelacio per a que I'alumnat els hi pugui
haver treballat i per tant tingui una participacio activa en les
sessions

Tutories ECTS Tutories Grup mitja (M) Tutories en grup mitja o petit on el professor resoldra els 7
dubtes de l'alumnat sobre els continguts del programa i sobre
la resolucio dels exercicis proposats.

Avaluacio Prova final Grup gran (G) Prova escrita d'avulacio al final del periode lectiu. 4
d'avaluacio escrita

Avaluacio Prova parcial Grup gran (G)  Es realitzara un control durant el semestre per comprovar el 1.5
d'avaluacio escrita nivell de coneixement assolit per I'alumnat.

A comengament del semestre hi haura a disposici6 dels estudiants el cronograma de 'assignatura a través de la
plataforma UIBdigital. Aquest cronograma incloura almenys les dates en qué es faran les proves d'avaluacid
continua i les dates de lliurament dels treballs. A més, el professor o la professora informara els estudiants
si el pla de treball de l'assignatura es dura a terme a través del cronograma o per una altra via, inclosa la
plataforma Campus Extens.

Activitats de treball no presencial

Modalitat Nom Descripcié Hores

Estudi i treball Treball autonom L'alumne treballara els conceptes desenvolupats a les classes teoriques, de 50

autonom individual problemes i els seminaris per arribar a aconseguir el nivell d'assoliment
desitjat.

Estudi i treball Resoluci6 de problemes  Resolucio de les qiiestions iproblemes numeérics proposats sobres els 40

autonom en grup continguts de 1'assignatura.
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Riscs especifics i mesures de protecciod

Les activitats d'aprenentatge d'aquesta assignatura no comporten riscs especifics per a la seguretat i salut dels
alumnes i, per tant, no cal adoptar mesures de proteccio especials.

Avaluacio de l'aprenentatge dels estudiants
|

* Per aprovar l'assignatura s'ha d'aconseguir un 4,0 (sobre 10.0) com a nota minima de la prova final.
* La qualificacio final de l'assignatura s'aconsegueix amb la suma ponderada de tots els elements d'avaluacio.
* L'assignatura estara aprovada si aquesta suma poderada és igual o superior a 5,0

Problemes

Modalitat Seminaris i tallers

Técnica Proves objectives (recuperable)

Descripcio Paral-lelament al desenvolupament dels continguts teorics, es realitzaran problemes numerics relacionats
amb els continguts de l'assignatura. Els exercicis que se faran en aquest seminaris estaran enunciats amb
prou antelacio6 per a que I'alumnat els hi pugui haver treballat i per tant tingui una participacio activa en les
sessions

Criteris d'avaluacio Se realitzaran al menys3 proves curtes de resolucié individual de problemes i preguntes de resposta breu al

llarg del curs, per tal de tenir un parametre sobre la progresio de l'alumnat. La qualificacié mitjana d'aquestes
proves ha se ser igual o superior a 3,0 (sobre 10 punts totals) per poder aprovar 1'assignatura.

La recuperaci6 d'aquest element d'avaluacio es realitzara durant el periode extraordinari d'avaluacio el dia fixat
per l'autoritat académica (juliol)

Percentatge de la qualificaci6 final: 20%

Tutories

Modalitat Tutories ECTS

Técnica Tecniques d'observacio (no recuperable)

Descripcio Tutories en grup mitja o petit on el professor resoldra els dubtes de 1'alumnat sobre els continguts del
programa i sobre la resolucié dels exercicis proposats.

Criteris d'avaluacio S'observara l'actitud i el progrés de I'alumnat al llarg del curs en les activitats de tutories. Se tindra molt en

compte les tutories en grup més rediiit. El lideratge en la resolucio6 dels problemes proposats. L'actitud devant
dels resultats de les proves objectives, etc.

Percentatge de la qualificaci6 final: 10%

Prova final d'avaluacio escrita

Modalitat Avaluacio

Técnica Proves de resposta llarga, de desenvolupament (recuperable)

Descripcio Prova escrita d'avulacio al final del periode lectiu.

Criteris d'avaluacio Es realitzara una prova final escrita on s'avaluaran els coneixements teorics assolits i la seva aplicacio a la

resolucio de problemes. Es necessari obtenir un minim d'un 4.0 (sobre 10.0) d'aquesta activitat obligatoria per
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poder promediar amb les altres activitats del curs. L'activitat és recuperable en la data establerta per les autoritats
académiques (juliol).

Percentatge de la qualificaci6 final: 45%

Prova parcial d'avaluacio escrita

Modalitat Avaluacio

Tecnica Proves de resposta llarga, de desenvolupament (no recuperable)

Descripcio Es realitzara un control durant el semestre per comprovar el nivell de coneixement assolit per l'alumnat.
Criteris d'avaluacio Es realitzara una prova parcial escrita, en la data programada per les autoritats académiques, on s'avaluaran els

coneixements teorics assolits i la seva aplicacio a la resolucio de problemes.

Percentatge de la qualificaci6 final: 25%

Recursos, bibliografia i documentacio complementaria
|

Bibliografia basica

Fisicoquimica. Volumen II. 5% edicién. Ira N. Levine. Ed. McGrawHill. Madrid (2004)
Quimica Fisica (8a edicion); P. Atkins y J. de Paula ; Panamericana, Buenos Aires (2008)
Quimica Fisica (1? edicion) 7. Engel, P. Reid and W. Hehre . Pearson Education. Madrid (2006)
Fundamentals of Molecular Spectroscopy (4th edition); C.N. Banwell; Mc Graw-Hill (1994)
Problemas de Fisicoquimica. 1? edicion. Ira N. Levine. Ed. McGrawHill. Madrid (2005)

Bibliografia complementaria

Quimica Fisica. Vol 1 y 1. J. Delgado y J. Bertran. Ariel. Madrid (2002)

Problemas de Quimica Fisica.J. Delgado y J. Bertran.Delta. publicaciones universitarias. Madrid (2007)
Espectroscopia. 4. Requena y J. Zusiiga. Pearson. Prentice Hall. Madrid.2003

Quimica Cuantica; I.N. Levine; Prentice Hall, Madrid (2001)

Quimica Cuantica; J. Bertran, V. Branchadell, M. Moreno, M. Sodupe; Ed. Sintesis, Madrid (2000)

Modern Spectroscopy. J. L. McHale. Prentice Hall. 1999

Modern Spectroscopy (3rd edition); J. M. Hollas; John Wiley (1996)

Physical Chemistry. 2nd ed. R. Berry, S. Rice, J. Ross. Ed: Oxford University Press (Oxford, 2000)
Symmetry and spectroscopy. An introduction to vibrational and electronic spectroscopy. D. Harris and M.
Bertolucci. Oxford University Press. New York (1989)

Altres recursos

Material a la pagina de I'assignatura en Campus Extens.
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