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|1. PRESENTACION

La Quimica Fisica Molecular es una asignatura obligatoria de 6 créditos ECTS
correspondiente a 2° curso del Grado en Quimica, a impartir en el segundo
cuatrimestre del curso académico. Comprende tres bloques diferenciados en cuanto
a su contenido: Fundamentos de Quimica Cuantica, Termodinamica Estadistica y
Espectroscopia Molecular. La asignatura va a familiarizar al alumno con los aspectos
denominados “microscopicos o estructurales” del area de conocimiento de Quimica
Fisica. Para ello se introduce al alumno en la descripcion a nivel microscépico,
molecular o estructural de los sistemas quimicos y las propiedades moleculares de
la materia, mediante el estudio de los fundamentos de la Quimica Cuantica, la
Termodinamica Estadistica y la Espectroscopia. Se estudian los Principios
Fundamentales de la Mecanica Cuantica, y se aplican a sistemas sencillos para
luego abordar el estudio de la estructura de los atomos, comenzando el atomo de
hidrogeno y posteriormente atomos polielectronicos. A continuacion, siguiendo el
proceso de sintesis marcado se llega al problema de cobmo se combinan los atomos,
estudiando las moléculas diatomicas y poliatbmicas. Posteriormente se estudian los
fundamentos de la Termodinamica Estadistica cuyo fin es predecir propiedades
termodinAmicas macroscopicas de los sistemas quimicos a partir del conocimiento
estructural de los mismos. En el dltimo bloque, se tratan los métodos
espectroscopicos de caracterizacibn molecular que se apoyan en la Mecanica
Cuantica.

El curso permitira al alumno explicar y entender de manera mas rigurosa nociones,
conceptos y descripciones que vieron, de manera mas cualitativa, en asignaturas
como Enlace Quimico y Estructura de la Materia y Quimica Basica del primer curso
del Grado o en Termodinamica Quimica de 2° curso, pero también le preparara para
un conocimiento mas profundo de aspectos mas avanzados de la Quimica Fisica y

2
Aprobada en Junta de Facultad 30/05/2022



#£2% Universidad

algunas de sus aplicaciones, la ciencia de materiales, polimeros, reactividad
quimica, etc., base de otras asignaturas del Grado en Quimica.

Prerrequisitos y Recomendaciones (si es pertinente)

Se recomienda al alumno haber superado las asignaturas de Quimica Basica y
Enlace Quimico y Estructura de la Materia del primer curso del Grado en Quimica.
Es recomendable también que haya superado la Fisica del primer curso, y que tenga
un conocimiento solido del célculo diferencial e integral adquirido al superar la
asignatura de Matematicas también del primer curso del Grado en Quimica.
Igualmente se recomienda haber cursado Termodindmica Quimica del primer
cuatrimestre del segundo curso.

2. COMPETENCIAS

El alumno deberia desarrollar una serie de competencias, tanto generales como
especificas de acuerdo con la metodologia y contenido de la asignatura:

Competencias genéricas:

1.

2.

Capacidad para entender la descripcién de la materia mediante leyes fisicas
con un planteamiento matematico.

Capacidad de busqueda de informacion y su discusion critica en base a la
bibliografia proporcionada.

Capacidad para plantear problemas de manera critica adaptando el
planteamiento al objetivo del problema.

Capacidad para manejar ecuaciones matematicas en la resolucién
cuantitativa de problemas quimicos.

Desarrollo de la capacidad de trabajo en equipo y de exposicion publica de
trabajos y conocimientos y defensa critica de los mismos.

Competencias especificas:

1.

2.

3.

Capacidad para aplicar las leyes de la mecanica cuantica a la descripcion de
atomos y moléculas.

Capacidad para analizar la naturaleza fisica del enlace quimico aplicando la
mecdnica cuantica y predecir propiedades moleculares basicas.

Adquirir una visién general del comportamiento espectroscopico de atomos y
moléculas que permita al alumno discriminar qué técnicas se adecuan a cada
problema quimico, cuales son sus limites de aplicabilidad y qué informacion
puede obtenerse de cada una de ellas.

Capacidad para establecer mediante la aplicacion de los principios de la
termodinamica estadistica un nexo entre la descripcibn macroscépica y la
microscopica de los sistemas quimicos.
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|3. CONTENIDOS |

Tema 1.- Dualidad onda-corpusculo. Principio de incertidumbre de Heisenberg.
Ecuacion de ondas: Ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo. Postulados
de la Mecanica Cuantica. Operadores en la mecénica cuantica: construccion y
propiedades. Propiedades e interpretacion de la funciéon de onda.

Tema 2.- Particula libre en una dimension. Particula en una caja monodimensional.
Funciones de onda estacionarias. Particula en una caja tridimensional: Factorizacion
de las funciones de onda. Oscilador armonico.

Tema 3.- Momento Angular. Rotor rigido. Atomo de hidrogeno. Espectro del atomo
de hidrégeno.

Tema 4.- Métodos aproximados de resolucion de la ecuacion de Schrddinger.
Principio Variacional. Teoria de Perturbaciones.

Tema 5.- Atomos polielectronicos. El espin electronico. Simetria de la funcién de
onda. Principio de exclusion de Pauli. Orbitales de Slater. Método del campo
autoconsistente de Hartree-Fock. Funciones de onda espacial y de espin.

Tema 6.- El Enlace Quimico. Moléculas Diatdbmicas. Aproximacion de Born-
Oppenheimer. Método de Orbitales Moleculares. Método de Enlace de Valencia.
Introduccion a moléculas poliatdbmicas. Aproximacion pi-electrénica: Método de
Huckel. Propiedades electrénicas de moléculas conjugadas.

Tema 7.- El método estadistico. Distribucion de Boltzmann. La funcion de particion.
Funciones termodinamicas en términos de las funciones de particion. Aplicaciones
de la Termodinamica Estadistica.

Tema 8.- Métodos Espectroscopicos. Caracteristicas de la radiacion
electromagnética. Interaccion de la radiacion electromagnética y la materia.
Procesos de absorcion y emision: Coeficientes de Einstein. Intensidad de las lineas
espectrales: Reglas de Seleccion. Anchura de las lineas espectrales.

Tema 9.- Espectros de rotacidén. Rotor rigido. Moléculas diatomicas y poliatdmicas
lineales: Niveles de energia, Intensidad de bandas, sustitucion isotdpica. Efecto
Stark. Distorsion centrifuga. Moléculas poliatdmicas no lineales. Aplicaciones.

Tema 10.- Espectros de vibracion-rotacién. Oscilador arménico. Moléculas
diatbmicas: Anarmonicidad. Energias de disociacion. Estructura fina de rotacion.
Sustituciéon isotépica. Moléculas poliatbmicas: Modos normales de vibracion.
Moléculas lineales y no lineales. Frecuencias de grupo. Aplicaciones.

Tema 11.- Espectros Raman. Difusion de luz. Efecto Raman. Interaccion dipolo-
inducido. Polarizabilidad. Dispersion Raman rotacional: Moléculas diatomicas y
poliatobmicas lineales. Moléculas poliatbmicas no lineales. Dispersibon Raman de
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vibracién: Moléculas diatomicas. Moléculas poliatobmicas. Polarizacién de las lineas
Raman. Aplicaciones.

Tema 12.- Espectros Electronicos. Niveles electronicos moleculares. Estructura
vibracional: Principio de Franck-Condon, intensidad de transiciones y reglas de
seleccion en moléculas diatémicas. Disociacion y predisociacion. Estructura fina de
rotacion. Fluorescencia y Fosforescencia. Moléculas poliatébmicas: Tipos de
transiciones. Cromoéforos. Espectroscopia fotoelectronica. Aplicaciones.

Total de clases,
créditos u horas

e Créditos ECTS Totales:
3

e Clases teoricas: 16
horas

e Seminarios Grupales: 8
horas

e Créditos ECTS Totales:
0,5

e Clases tedricas: 3 horas

e Seminarios Grupales:
1,0 horas

e Créditos ECTS Totales:
2,5

e Clases teodricas: 13
horas

e Seminarios Grupales: 7
horas

Clases tedricas y seminarios: 48h
Tutorias ECTS: 3h

Estudio autdnomo: estudio independiente,
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elaboracion trabajos, actividades
dirigidas, ejercicios

150

Se impartiran 32 horas de clases
tedricas  magistrales a  grupos
completos para introducir y desarrollar
los conceptos fundamentales que
abarca el programa. Estas clases
estaran orientadas a explicar los
contenidos béasicos de la asignatura.

Estas clases también se emplearan
para orientar a los alumnos en la tarea
de ampliar y profundizar en los
contenidos de los diferentes temas,
indicandoles los aspectos mas
interesantes y relevantes del programa
sobre los que deben incidir. Se les
podra encomendar tareas, CcOmo
preparaciéon de algun trabajo expositivo
individual o en grupo sobre esos
aspectos que seran evaluados en las
tutorias personalizadas regladas o
seminarios grupales.

En cuanto a los materiales y recursos
didacticos, las clases presenciales
tedricas se llevaran a  cabo
fundamentalmente clarificando los
conceptos explicados en la pizarra y
con la ayuda de material audiovisual
(presentaciones animadas, gréficas,...)
para la comprension de los conceptos
y metodologias especificas de la
asignatura.

En estos seminarios de grupo (16
horas) que se impartira grupos
completos, se discutiran los ejercicios
practicos como aplicacion de la teoria
expuesta en las clases tedricas.

El alumno dispondra de los ejercicios
gue se realizaran, con suficiente
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antelacion para que pueda trabajarlos
antes del seminario grupal. El alumno
deberéa participar de manera activa en
la resolucion de esos ejercicios.

Uno de los objetivos de este tipo de
seminarios es el fomentar los habitos
de trabajo individual y continuo del
alumno a lo largo del curso, a la vez
gue aumentar la capacidad de
exposicion publica de sus resultados y
de critica y autocritica.

Los seminarios necesitaran materiales
y recursos didacticos similares al de
las clases tedricas, con explicaciones
y aclaraciones en la pizarra tanto por
parte del profesor como del alumno.

Con un méaximo de 3 horas/curso por
alumno y en grupos mas pequefios de
trabajo (cada grupo se dividird en
subgrupos) se utilizaran  para
profundizar en la comprensién de la
materia y reforzar y afianzar
individualmente los conocimientos
adquiridos. También servirdn para
resolver posibles dudas del alumno.

Con este tipo de tutorias se tratara de
promover el trabajo en equipo, las
habilidades de busqueda y seleccion
de informacion bibliogréfica, asi como
de preparacion de informes. También
favoreceran la interaccion entre los
componentes del grupo y el profesor,
fomentando la critica y autocritica, y
ademas  permitiran  mejorar la
capacidad de exposicion publica de
los alumnos.

Las tutorias personalizadas se
basaran principalmente en la discusion
individual con el alumno, por lo que no
se requerird en principio ningdn
material o recurso especifico mas alla
de los habituales (pizarra, papel,...).
Asimismo, una parte de estas tutorias
se podra realizar usando la plataforma
de Aula Virtual.
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|5. EVALUACION: Procedimientos, criterios de evaluacion y de calificacion

Criterios de evaluacion

En el proceso de aprendizaje del alumno, se valorardn fundamentalmente los
siguientes aspectos:

e Posesion y comprension de conocimientos adquiridos, asi como la capacidad de
aplicacién de los mismos a la resolucion de problemas y la interpretacion de los
resultados obtenidos.

e Capacidad de observacion, razonamiento critico y comunicacion de los
conocimientos adquiridos.

e Cumplimiento de las obligaciones, como asistencia a los seminarios grupales y
tutorias regladas, realizacion de los ejercicios y trabajos encomendados
individuales o en grupo, exposicibn de esos trabajos, interés demostrado,
iniciativa, etc.

Criterios de calificacion

e Alumnos que participen de la evaluacion continua: Se realizaran dos pruebas
escritas, con un peso del 40% cada una. Adicionalmente, se realizaran
aproximadamente siete pruebas breves tipo test durante clases de seminarios,
gue junto con todas aquellas tareas propuestas en las clases de seminario y
tutorias personalizadas tendran un peso del 20%.

e Alumnos que no participen en la evaluacion continua se les realizara en una
Gnica prueba en la que se evaluaran la adquisicibn de las capacidades y
competencias, asi como los conocimientos expuestos en esta guia.

e La convocatoria extraordinaria consistira en una Unica prueba escrita donde el
alumno se examinara de los contenidos no superados en la convocatoria
ordinaria.

Con estos criterios, segun el R.D 1125/2003 que regula el Suplemento al Titulo se
adoptara la siguiente escala de calificaciones:

e Matricula de honor (9,0-10): excelencia limitada al 5% del alumnado.
e Sobresaliente (9,0-10)

e Notable (7,0-8,9)

e Aprobado (5,0-6,9)

e Suspenso (0,0-4,9)
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Procedimientos de evaluacion

Los alumnos que por motivos excepcionales no participen en la evaluacion
continua deberan solicitarlo por escrito al Decano en las dos primeras semanas
de imparticion de la asignatura explicando las razones que le impiden seguir el
sistema de evaluacion continua. En caso de aceptarse tal peticion, el alumno
sera examinado en una Unica prueba que evaluara las capacidades y
competencias descritas en esta guia.

Se efectuaran hasta un maximo de cuatro pruebas escritas a lo largo del curso.
La duracién de estas pruebas sera de un maximo de 3 horas.

Evaluacion continua, en las clases de seminarios grupales vy tutorias
personalizadas regladas mediante tareas propuestas y pruebas cortas con
caracter periodico si fuese necesario. Asimismo se utilizara en los casos que
convenga la plataforma de Aula Virtual como soporte para el trabajo individual del
alumno.
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Bibliografia Complementaria (optativo)

6.

o

J. Bertran, V. Branchadell, M. Moreno, M. Sodupe, Quimica Cuantica,
Sintesis, 2000.

C.N. Banwell, E.M. McCash, Fundamentals of Molecular Spectroscopy, 4th
Ed. McGraw-Hill, London, 1997.

D.A. McQuarrie, Statistical Mechanics, University Science Books, 2000.

D.A. McQuarrie, Student Solutions Manual for Physical Chemistry, University
Science ,1998.

La Universidad de Alcala garantiza a sus estudiantes que, si por exigencias
sanitarias las autoridades competentes impidieran la presencialidad total o
parcial de la actividad docente, los planes docentes alcanzarian sus objetivos
a través de una metodologia de ensenanza-aprendizaje y evaluacion en
formato online, que retornaria a la modalidad presencial en cuanto cesaran
dichos impedimentos.
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