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Titulacions on s'imparteix 1'assignatura

Titulacié Caracter Curs Estudis
Grau de Quimica Obligatoria Segon curs Grau
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.

Els continguts de l'assignatura es poden separar en dos grans blocs. Per una part, la Quimica Quantica i
per l'altra 1'Espectroscopia. Pel que fa referéncia a la Quimica Quantica, s'aprofundira en alguns aspectes
de la Quimica préviament introduits a 'assignatura Quimica II de primer curs com son la introduccio a la
Quimica Quantica i l'estudi de sistemes atomics monoelectronics. Posteriorment, els fonaments quantics
s'aplicaran per anar explicant els atoms polielectronics i els sistemes moleculars. Aquests coneixements son
fonamentals per poder explicar posteriorment les diferents técniques espectrocopiques: espectrocopia de
microones (rotacid), espectrocopia d'infraroig (vibracio), espectroscopia UV-Vis (electronica).

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

Requisits

. _____________________________________________________________________________________________________________________________________|
L'assignatura no té requisits de matricula. No obstant, a continuaci6 s'enumeren una série de recomanacions
per poder garantir el seguiment i la superacié de l'assignatura. En aquest sentit cal indicar que l'estudi de la
Quimica Quantica requereix d'uns desenvolupaments tedrics basats en la resolucié d'equacions diferencials.

Recomanables

- Haver cursat Quimica II
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- Haver cursat Matematiques I i 11
- Haver cursat Fisica I i Il

- Informatica a nivell d'usuari

Competéncies
. ____________________________________________________________________________________________________________________________|]

Les competéncies genériquies i especifiques que es descriuen a continuacid sén les que estan definides al
Pla d'Estudis de Grau en Quimica

Especifiques

1. CB-1: Demostrar tenir i comprende coneixements a '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 1'avantguarda en I'estudi de la
Quimica..

2. CB-3: Tenir la capacitat de reunir i interpretar dates relevants, dins de 1'area de la Quimica, per emetre
judicis amb una reflexio6 sobre temes relevants d'ambit social, cientific o étic..

3. CEI1-C: Coneixement de la terminologia quimica: nomenclatura, termes, convenis i unitats..

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

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

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

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

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

Gengeriques

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

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

3. CT-3: Capacitat per a la gesti6 de dades i la generacié d' informacié/coneixement (s eficag i eficient de
les TICs i d'altres recursos)..

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

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

Continguts
e

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

Continguts tematics

Tema 1. Introducci6 a la Mecanica Quantica

* Origens de la Mecanica Quantica.
* Dualisme ona-corpuscle de la radiacié electromagnética.
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* Hipotesi de L. de Broglie.
* Dinamica de sistemes microscopics.
* Postulats de la Mecanica Quantica.

Tema 2. Aplicacioé de la Mecanica Quantica a la resolucio de problemes fisics senzills

* La particula en una fossa de potencial infinit (caixa d'una dimensio6).
* La particula lliure.

* La particula en una fossa de potencial finit: efecte tinel.

* La particula en una caixa de tres dimensions.

* L'oscil-lador harmonic.

Tema 3. Camp de forces centrals

* El moment angular a la Mecanica Clasica.
* El moment angular a la Mecanica Quantica.
* El rotor rigid.

* Quantizacid espacial.

Tema 4. L'atom d'hidrogen

* Equaci6 de Schrodinger de 1'atom d'hidrogen i hidrogenoids.
* Funcions radials dels atoms hidrogenoids.
* Orbitals hidrogenoids.
* L'espi de I'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 a 1'atom d'Heli.

* Funci6 d'ona de l'atom de liti.

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

Tema 6. Espectroscopia Atomica

* Fonaments de 1'absorci6 i emissié de radiacio.

* Espectre de I'atom d'hidrogen i hidrogenoids.

* Addici6 de moments angulars.

* Operador moment angular en atoms polielectronics.
* Termes espectrals.

* Moment magnétic en atoms polielectronics.

Tema 7. Estructura electronica de molécules diatomiques
* Aproximacié de Born-Oppenheimer.
* Molecula d'i6 hidrogen.
* Teoria d'Orbitals Moleculars de molécules diatdomiques homonuclears.

* Teoria d'Orbitals Moleculars de molécules diatomiques heteronuclears.
* Funcions d'ona SCF de HF.

Tema 8. Estructura electronica de molécules poliatdomiques

* Tractament OM-SCF de molécules poliatomiques.
* Calcul de propietats moleculars.
Tema 9. Introduccio a 'Espectroscopia Molecular
* Interaccio radiacid electromagneética i matéria.
* Caracteristiques de les linies espectrals.

Tema 10. Espectroscopia de Microones (rotacio)
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* Introduccio: el moment d'inércia.

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

* Molecules poliatomiques: linials, trompo simétriques, trompo esfériques i trompo
asimeétriques.

* Aplicacions de l'espectroscopia de microones.

* Instrumentacio de I'espectroscopia de microones.

Tema 11. Espectroscopia d'Infraroig (vibracio)

* Molécules diatomiques: 1'oscil.lador harmonic, 'oscil.lador anharmonic.
* Molécules poliatomiques.

* Aplicacions de l'espectroscopia IR.

* Instrumentacio6 de 'espectroscopia IR.

Tema 12. Espectroscopia Raman

* Teoria clasica de I'efecte Raman.

* Teoria quantica de l'efecte Raman.

* Raman de rotacio pura.

* Raman de vibracio.

* Aplicacions de l'espectroscopia Raman.

* Instrumentacio6 de 'espectroscopia Raman.

Tema 13. Espectrocopia Electronica

* Espectroscopia electronica de molécules diatomiques: principi de Franck-Condon.
* Espectroscopia electronica de molécules poliatdmiques.

* Aplicacions de I'espectroscopia UV-Visible.

* Instrumentacio6 de I'espectroscopia UV-Visible.

* Processos en estats electronicament excitats.

Metodologia docent

A aquest apartat es defineixen les activitats a realitzar.

Activitats de treball presencial

Modalitat

Nom Tip. agr.  Descripcié

Classes teoriques

Teoriques Grup gran (G) El professor amb 1'ajut de presentacions power point i altres programes de
software didactic desenvolupara els continguts recollits al temari.

Classes practiques Problemes Grup gran (G) Es realitzaran problemes numerics relacionats amb els continguts teorics

de l'assignatura.

Tutories ECTS Seminaris Grup mitja (M) Es tracta de consolidar els coneximents impartits a les classes teoriques i
també s'aprofitaran per aprofundir en alguns aspectes.
Avaluacio Prova final Grup gran (G) Prova escrita d'avulacio al final del periode lectiu.
d'avaluaci6 escrita
Avaluacio Prova parcial Grup gran (G) Es realitzara un control durant el semestre per comprovar el nivell de
d'avaluaci6 escrita coneixement assolit per I'alumnat.
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Activitats de treball no presencial
Modalitat Nom Descripcié
Estudi i treball Resoluci6 i lliurament de Resolucié d'un conjunt de problemes (tipus B).
autonom individual problemes
Estudi i treball Treball autonom L'alumne treballara els conceptes desenvolupats a les classes teoriques, de problemes i
autonom individual els seminaris per arribar a aconseguir el nivell d'assoliment desitjat.

Riscs especifics i mesures de protecciod

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

Estimacio del volum de treball

Modalitat Nom Hores  ECTS %
Activitats de treball presencial 60 2.4 40
Classes teoriques Teoriques 40 1.6 26.67
Classes practiques Problemes 7.5 0.3 5
Tutories ECTS Seminaris 7 0.28 4.67
Avaluacio Prova final d'avaluacio escrita 3 0.12 2
Avaluacio Prova parcial d'avaluaci6 escrita 2.5 0.1 1.67
Activitats de treball no presencial 90 3.6 60
Estudi i treball autonom individual Resoluci6 i lliurament de problemes 40 1.6 26.67
Estudi i treball autonom individual Treball autonom 50 2 3333
Total 150 6 100

A comencament del semestre hi haura a disposicio dels estudiants el cronograma de l'assignatura a través de la
plataforma UIBdigital. Aquest cronograma incloura almenys les dates en que es faran les proves d'avaluacio
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.

Avaluacio6 de I'aprenentatge dels estudiants

. _____________________________________________________________________________________________________________________________________|
Per aprovar 1'assignatura s'ha d'aconseguir un 4.0 (sobre 10.0) com a nota minima de la prova final i la suma
de l'avaluacio de totes les activitats ha de ser igual o superior a 5.0.
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La prova escrita final i les tutories ECTS (amb un minim d'assisténcia del 70 %) son elements obligatoris
del procés d'avaluacio.

La recuperacio de la prova final d'avaluacid escrita es realitzara el mes de febrer o marg. S'anunciara amb
antelacio el dia de la seva realitzacid

Seminaris

Modalitat Tutories ECTS

Técnica Técniques d'observacio (No recuperable)

Descripcio Es tracta de consolidar els coneximents impartits a les classes teoriques i també s'aprofitaran per aprofundir
en alguns aspectes.

Criteris d'avaluacio Reforcament de coneixements i aprofundiment en alguns aspectes concrets de l'assignatura. Es necessari una

assisténcia minima del 70 % per poder ser avaluat d'aquesta activitat obligatoria. Als seminaris es resoldren
els exercicis teorics de tipus A.

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

Prova final d'avaluacio escrita

Modalitat Avaluacid

Tecnica 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 i la seva aplicacié a la resolucio

de problemes assolits. Es necessari obtenir un minim d'un4.0 (sobre 10.0) d'aquesta activitat obligatoria per

poder promediar amb les altres activitats. La recuperaci6 d'aquesta activitat no es fara el mes de setembre.

Percentatge de la qualificaci6 final: 40% per l'itinerari A

Prova parcial d'avaluaci6 escrita

Modalitat Avaluacid

Técnica Proves de resposta llarga, de desenvolupament (No recuperable)

Descripcio Es realitzara un control durant el semestre per comprovar el nivell de coneixement assolit per I'alumnat.
Criteris d'avaluacio Es realitzara una prova parcial escrita (20%) on s'avaluaran els coneixements teorics i la seva aplicacio a la

resolucié de problemes assolits.

Percentatge de la qualificaci6 final: 25% per l'itinerari A

Resolucio i lliurament de problemes

Modalitat Estudi i treball autonom individual

Tecnica Proves objectives (No recuperable)

Descripcid Resolucié d'un conjunt de problemes (tipus B).

Criteris d'avaluacio Resolucio6 i lliurament d'un conjunt de problemes (aprox. 50).

Percentatge de la qualificaci6 final: 25% per l'itinerari A

Recursos, bibliografia i documentacio complementaria
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Bibliografia basica

Quimica Fisica (8a edicion); P. Atkins y J. de Paula; Panamericana, Buenos Aires (2008)
Fisico Quimica (5a. edicion);l. Levine; Mc Graw Hill, Madrid (2004)
Quimica Cuantica; I.N. Levine; Prentice Hall, Madrid (2001)

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

Altres recursos

Material que estara disponible a Campus Extens.
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