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Identificacio del'assignatura
Assignatura 21408 - QuimicaFisical
Credits 2.4 presencials (60 hores) 3.6 no presencials (90 hores) 6 totals (150 hores).
Grup Grup 1, 1S(Campus Extens)
Periode d'imparticio Primer semestre
Idiomad'imparticio Catda
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Horari d'atencié alumnat
Professors
Horad'inici Hora defi Dia Datad'inici Data defi Despatx

Juan Frau Munar 16:00h 17:00h Dimarts ~ 04/10/2011 26/06/2012  Edifici Mateu
juan.frau@uib.es OrfilaQF-108

Titulacions on simparteix |'assignatura

Titulacié Caracter Curs Estudis

Grau de Quimica Obligatoria Segon curs Grau

Contextualitzaci6

|
L'assignatura de Quimica Fisical, programada en € primer semestre del segon curs dels estudis de grau de
Quimica, forma part del modul de Quimica Fisica.

Els continguts de |'assignatura es poden separar en dos grans blocs. Per una part, la Quimica Quantica i
per |'atra |'Espectroscopia. Pel que fa referéncia a la Quimica Quantica, saprofundira en alguns aspectes
de la Quimica préviament introduits a |'assignatura Quimica |l de primer curs com son laintroduccié ala
Quimica Quantica i I'estudi de sistemes atdmics monoelectronics. Posteriorment, els fonaments quantics
Saplicaran per anar explicant els atoms polielectronicsi els sistemes moleculars. Aquests coneixements son
fonamentals per poder explicar posteriorment les diferents técniques espectrocopiques: espectrocopia de
microones (rotaci6), espectrocopia dinfraroig (vibracio), espectroscopia UV-Vis (electronica).

L'assignatura forma part del projecte Campus Extens de la Universitat de les I1les Balears.

Requisits

L'assignatura no té requisits de matricula. No obstant, a continuaci 6 senumeren una série de recomanacions
per poder garantir €l seguiment i la superaci6 de |'assignatura. En aquest sentit cal indicar que I'estudi de la
Quimica Quantica requereix d'uns desenvol upaments tedrics basats en laresoluci6 d'equacions diferencials.

Recomanabl es

- Haver cursat Quimicall
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- Haver cursat Matematiques| i Il
- Haver cursat Fisical i Il

- Informatica anivell d'usuari

Competencies

Les competencies genériquies i especifiques que es descriuen a continuacié son les que estan definides a
Pla d'Estudis de Grau en Quimica

Especifiques

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

2. CB-3: Tenir lacapacitat de reunir i interpretar dates relevants, dins de I'area de la Quimica, per emetre
judicis amb unareflexid sobre temes relevants d'ambit social, cientific o étic..

3. CE1-C: Coneixement de laterminologia quimica: nomenclatura, termes, convenisi unitats..

4. CE2-C: Coneixement dels principis fisico-quimics fonamental s que regeixen la Quimicai les seves
relacions entre arees de la Quimica..

5. CE7-C: Coneixement dels principis matematics i fisics basics necessaris per ala Quimica..

6. CE1-H: Demostrar coneixement i la seva comprensié per al'aplicacié practica dels fets essencials,
conceptes, principisi teories de la Quimica.

7. CE2-H: Demostrar habilitats per aidentificar i resoldre problemes qualitatiusi quantitatius amb un
enfocament estratégic..

8. CE6-H: Demostrar habilitats per als calculs numéricsi la sevainterpretacio de les dades experimentals,
amb especial émfasi enlaprecisié i I'exactitud..

Generiques

1. CT-1: Capacitat de comunicacié (oral i escrita) en lallenguaoficia i en anglés..

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

3. CT-3: Capacitat per alagestio de dadesi la generacio d' informacid/conei xement (s eficag i eficient de
les TICsi d'atres recursos)..

4. CT-5: Capacitat de resoluci6 eficag i eficient de problemes demostrant principis d'originalitat i
autodireccio..

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

Continguts

. _____________________________________________________________________________________________________________________________________|
El desenvolupament dels continguts en temes didacti csrespon aladescripci6 de continguts minims establ erts
al Plad'estudis de Grau en Quimica.
Continguts tematics
Tema 1. Introducci6 ala Mecanica Quantica
* Origens de la Mecanica Quantica.
* Dualisme ona-corpuscle de laradiaci6 electromagnética.
217

Data de publicacié: 28/06/2011

Abans d'imprimir aquest document, pensau bé si és necessari fer-ho. EI medi ambient és cosa de tothom.
©2012 Universitat deles llles Balears. Cra. de Valldemossa, km 7.5. Palma (Illes Balears). Tel: (+34) 971 173 000. E-07122. CIF: Q0718001A



: : Any académic 2011-12
Unlverstat de IeS Assignatura 21408 - QuimicaFisical
IllesBalears Grup Grup1,1S

Guiadocent A
Guia docent Idioma Catala

* Hipotesi de L. de Broglie.
* Dinamica de sistemes microscopics.
* Postulats de la M ecanica Quantica.
Tema 2. Aplicaci6 de la Mecanica Quantica alaresoluci 6 de problemes fisics senzills

* Laparticulaen unafossa de potencial infinit (caixa d'una dimensi¢).
* Laparticulalliure.

* Laparticulaen unafossa de potencial finit: efecte tinel.

* Laparticula en una caixa de tres dimensions.

* |'oscil-lador harmonic.

Tema 3. Camp de forces centrals

* El moment angular alaMecanica Clasica
* El moment angular ala Mecanica Quantica.
* El rotor rigid.
* Quantizaci6 espacial.

Tema4. L'atom d'hidrogen

* Equacio de Schrodinger de l'atom d'hidrogen i hidrogenoids.
* Funcions radials dels atoms hidrogenoids.
* QOrbitals hidrogenoids.
* L'espi del'electro.
Tema 5. Atoms polielectronics

* El principi de Pauli.

* Métodes aproximats a la Mecanica Quantica: métode de perturbacions i métode de
variacions.

* Aplicacio del métode de variacions al'atom d'Heli.

* Funcié d'onade I'atom de liti.

* El méetode del camp auto-consistent (SCF): métode de Hartree, métode de Hartree-Fock.

Tema 6. Espectroscopia Atomica

* Fonaments de |'absorcié i emissié de radiacio.
* Espectre de l'atom d'hidrogen i hidrogenoids.
* Addicié de moments angulars.
* Operador moment angular en atoms polielectronics.
* Termes espectrals.
* Moment magnétic en atoms poliel ectronics.
Tema 7. Estructura electronica de molécul es diatomiques
* Aproximacié de Born-Oppenheimer.
* Moléculad'io6 hidrogen.
* Teoria d'Orbitals Molecul ars de mol écul es diatdmiques homonuclears.

* Teoria d'Orbitals Moleculars de mol écul es diatdomiques heteronuclears.
* Funcions d'ona SCF de HF.

Tema 8. Estructura electronica de molécules poliatdmiques

* Tractament OM-SCF de molécules poliatdomiques.
* Calcul de propietats moleculars.
Tema 9. Introducci6 al'Espectroscopia Molecular
* |nteracciO radiaci6 electromagnéticai matéria.
* Caracteristiques de les linies espectrals.
Tema 10. Espectroscopia de Microones (rotacio)
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* Introduccié: e moment d'inércia.

* Molécules diatomiques: €l rotor rigid, el rotor no rigid.

* Molécules poliatdmiques: linials, trompo simétriques, trompo esfériques i trompo
asimétriques.

* Aplicacions de I'espectroscopia de microones.

* |nstrumentacio de |'espectroscopia de microones.

Tema 11. Espectroscopia d'Infraroig (vibracio)

* Molécules diatdmiques: I'oscil.lador harmonic, |'oscil lador anharmonic.
* Molécules poliatomiques.

* Aplicacions de |'espectroscopia IR.

* |nstrumentacié de I'espectroscopia | R.

Tema 12. Espectroscopia Raman

* Teoria clasica de |'efecte Raman.

* Teoria quantica de I'efecte Raman.

* Raman de rotacio pura.

* Raman de vibracio.

* Aplicacions de |'espectroscopia Raman.

* |nstrumentaci de I'espectroscopia Raman.

Tema 13. Espectrocopia Electronica

* Espectroscopia el ectronica de molecules diatomiques: principi de Franck-Condon.
* Espectroscopia el ectronica de molécules poliatomiques.

* Aplicacions de I'espectroscopia UV-Visible.

* |nstrumentacio de I'espectroscopia UV-Visible.

* Processos en estats el ectronicament excitats.

M etodologia docent

A aquest apartat es defineixen les activitats aredlitzar.
Activitats de treball presencial

M odalitat Nom Tip.agr. Descripcio

Classesteoriques  Tedriques Grup gran (G) El professor amb I'gjut de presentacions power point i altres programes de
software didactic desenvolupara el's continguts recollits al temari.

Classes practiques Problemes Grupgran (G) Es realitzaran problemes numerics relacionats amb els continguts tedrics
del'assignatura.

TutoriesECTS Seminaris Grup mitja(M) Estracta de consolidar els coneximents impartits a les classes tedriques i
també saprofitaran per aprofundir en alguns aspectes.

Avaluacio Provafina Grup gran (G) Provaescritad'avulacio a final del periode lectiu.
d'avaluacio escrita
Avaluacio Prova parcia Grupgran (G) Es redlitzara un control durant el semestre per comprovar el nivell de
d'avaluacio escrita coneixement assolit per I'alumnat.
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Activitats de treball no presencial

M odalitat Nom Descripcio

Estudi i treball Resolucio de problemes  Resolucié de problemes numerics per lliurar.

autonom individual

Estudi i treball Resoluci6 de quiestionaris Resoluci6 de diversos guiestionaris a Campus Extens amb la intenci6 d'avaluar €l grau

autonom individual d'assoliment de coneixements.

Estudi i treball Treball autonom L'alumne treballara el's conceptes desenvolupats a les classes teoriques, de problemesi

autonom individual els seminaris per arribar aaconseguir el nivell d'assoliment desitjat.

Estimaci6 del volum detreball

Modalitat Nom Hores ECTS %

Activitats detreball presencial 60 24 40

Classes teoriques Teoriques 40 16 26.67

Classes practiques Problemes 75 0.3 5

TutoriesECTS Seminaris 7 0.28 4.67

Avaluacio Provafinal d'avaluacio escrita 3 0.12 2

Avaluacié Provaparcial d'avaluacié escrita 25 0.1 1.67

Activitatsdetreball no presencial 90 36 60

Estudi i treball autonom individual Resoluci6 de problemes 20 0.8 13.33

Estudi i treball autonom individual Resoluci6 de qliestionaris 7 0.28 4.67

Estudi i treball autonom individual Treball autdonom 63 252 42
Total 150 6 100

A comencament del semestre hi haura a disposicio dels estudiants el cronograma de |'assignatura a traves
de la plataforma UIBdigital. Aquest cronograma incloura almenys les dates en queé es faran les proves
d'avaluacio continuai les dates de lliurament delstreballs. A més, el professor o la professorainformaraels
estudiants si el pla de treball de |'assignatura es dura a terme a través del cronograma o per una atra via,
inclosa la plataf orma Campus Extens.

Avaluaci6 de|'aprenentatge dels estudiants

Per aprovar |'assignatura sha d'aconseguir un 3.5 (sobre 10.0) com anotaminimade laprovafinal i lasuma
de l'avaluacio de totes les activitats ha de ser igual o superior a5.0.

Laprovaescritafinal i lestutories ECTS (amb un minim d'assisténcia del 70 %) son elements obligatoris
del procés d'avaluacio.
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Seminaris
Modalitat TutoriesECTS
Tecnica Teécniques d'observacio (No recuper able)
Descripcio Es tracta de consolidar els coneximents impartits a les classes teoriques i també saprofitaran per aprofundir
en alguns aspectes.
Criteris d'avaluacio Reforgament de coneixementsi aprofundiment en alguns aspectes concrets de |'assignatura. Es necessari una

assistenciaminimadel 70 % per poder ser avaluat d'aquesta activitat obligatoria

Percentatge de la qualificacio final: 10% per l'itinerari A

Prova final d'avaluaci6 escrita

Modalitat Avaluacio

Tecnica Proves de resposta llarga, de desenvolupament (Recuper able)

Descripcio Provaescritad'avulacio a final del periode lectiu.

Criteris d'avaluacio Esrealitzara una provafinal escrita on Savaluaran els coneixements tedricsi la seva aplicaci6 alaresolucié

de problemes assolits. Es necessari obtenir un minim d'un 3.5 (sobre 10.0) d'aguesta activitat obligatoria per
poder promediar amb les altres activitats.

Percentatge de la qualificacio final: 40% per l'itinerari A

Prova parcial d'avaluacio escrita

Modalitat Avaluacié

Técnica Proves de respostallarga, de desenvolupament (No recuper able)

Descripcio Esrealitzara un control durant el semestre per comprovar el nivell de coneixement assolit per |'alumnat.
Criterisd'avaluacio Es readlitzara una prova parcial escrita (20%) on savaluaran els coneixements tedrics i la seva aplicaci6 ala

resolucié de problemes assolits.

Percentatge de la qualificaci6 final: 20% per I'itinerari A

Resolucio6 de problemes

Modalitat Estudi i treball autonom individual

Técnica Proves de respostallarga, de desenvolupament (Recuper able)

Descripcio Resoluci6 de problemes numérics per lliurar.

Criteris d'avaluacio Resolucio i lliurament d'un conjunt de problemes numérics (aproximadament 30) proposats durant €l curs.

Larecuperacio d'aguesta activitat implicalaresolucié i Iliurament d'un nou conjunt de problemes numerics
abans del dia 27 dejuliol de 2012.

Percentatge de la qualificacio final: 15% per I'itinerari A
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Resoluci6 de questionaris
Modalitat Estudi i treball autonom individual
Técnica Proves objectives (No recuper able)
Descripcio Resoluci6 de diversos qiiestionaris a Campus Extens amb laintencié d'avaluar el grau d'assoliment de
coneixements.
Criteris d'avaluacio Resoluci6 de questionaris mitjancant la plataforma Moodle dins el projecte Campus Extens.

Percentatge de la qualificacio final: 15% per I'itinerari A

Recur sos, bibliografiai documentacié complementaria

Bibliografia basica

Quimica Fisica (8aedicion); P. Atkinsy J. de Paula; Panamericana, Buenos Aires (2008)
Fisico Quimica (5a. edicion);l. Levine; Mc Graw Hill, Madrid (2004)
Quimica Cuéntica; 1.N. Levine; Prentice Hall, Madrid (2001)

Bibliogr afia complementaria

Fundamentals of Molecular Spectroscopy (4th edition); C.N. Banwell; Mc Graw-Hill (1994)
Modern Spectroscopy (3rd edition); J.M. Hollas; John Wiley (1996)
Quimica Cuéntica; J. Bertran, V. Branchadell, M. Moreno, M. Sodupe; Ed. Sintesis, Madrid (2000)

Altresrecursos

Materia que estara disponible a Campus Extens.
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