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Descricion xeral

de propiedades moleculares (Termodinamica Estadistica).

estudados nesta materia ao desenvolvemento dos seus programas especificos.

A Quimica Fisica adicase ao estudo dos principios fisicos fundamentais que gobernan as propiedades e o comportamento
dos sistemas quimicos. Un sistema quimico pode ser estudado dende un punto de vista microscopico ou macroscopico.
Neste primeiro curso de Quimica Fisica introdicese a metodoloxia do estudo microscépico dos atomos e as moléculas

(Quimica Cuantica) e a metodoloxia que permite calcular propiedades macroscépicas dos sistemas en equilibrio a partires

Os contidos que se imparten nesta materia constituen os fundamentos tedéricos imprescindibles para a materia de Quimica

Fisica 2 e un marco de referencia para as demais ramas da Quimica que necesariamente aplican boa parte dos conceptos

Competencias / Resultados do titulo

Cdédigo Competencias / Resultados do titulo

Resultados da aprendizaxe

Resultados de aprendizaxe

Competencias /

Resultados do titulo

Coriecer os principios da Quimica Cuéantica

Al B2 C3
A8 B5
Al4
Al5
Al6

Coriecer os principios da Termodinamica Estadistica

Al B2 C3
Al12 BS
Al4
A16

Resolver novos problemas relacionados cos contidos desenvolvidos.

Al B2 Cl
Al4 B5 C3
A15
Al6
A21

Habilidade no manexo e a busca de bibliografia relacionada cos contidos da materia.

Al4 B3 C1
Al15 C3
Al6
A21

Habilidade no emprego de ferramentas informéticas para a resolucion de problemas.

A8 B2 C3
Al5 B3
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QUIMICA CUANTICA

1. Postulados da Mecanica Cuantica.

2. Movemento traslacional: a particula nunha caixa.

3. Movemento vibracional: o oscilador arménico.

4. Movemento de rotacién: o rotor rixido.

5. Atomos hidroxenoides.

6. Métodos aproximados.

7- Atomos polielectronicos.

8. Espectroscopia atémica.

9. O enlace quimico. O ién-molécula de hidréxeno.

10. Moléculas diatémicas.

- Primeiro postulado: o estado dun sistema cuéntico.

- Segundo postulado: operador asociado a calquera variable observable.

- Terceiro postulado: ecuacién de autovalores.

- Cuarto postulado: o valor medio dunha propiedade.

- Quinto postulado: evolucién temporal do estado dun sistema cuantico. Ecuacion de
Schrédinger dependente do tempo.

- Conmutabilidade.

- A particula nunha caixa unidimensional: funciéns de onda e niveis de enerxia.
- A particula nunha caixa bidimensional: separacion de variables e dexeneracion.
- A particula nunha caixa tridimensional.

- Funcions de onda: polinomios de Hermite.

- Enerxia de vibracién: niveis de enerxia.

- O oscilador harménico como un modelo de vibracién de moléculas.

- Anarmonicidade.

- Movemento dunha particula nun anel.

- Funciéns de onda: polinomios de Legendre. Harménicos esféricos.

- Enerxia de rotacion: niveis enerxéticos.

- Cuantizacién do momento angular.

- Formulacion e resolucion da ecuaciéon de Schrodinger.

- Funciéns de onda radial e angular.

- Niveis de enerxia.

- Orbital atomico.

- Funcion de distribucion radial.

- Funciéns de onda real: representacion radial e angular.

- Efecto Zeeman

- Método de perturbaciéns.

- Método de variacions: teorema variacional.

- Funcioéns variacionais lineais: ecuacions seculares.

- Atomo de helio.

- O momento angular de spin.

- O principio de exclusién de Pauli.

- Taboa Periddica.

- Configuracion electrénica: os niveis de enerxia.

- Momento angular orbital total: acoplamento spin-6rbita e acoplamento j-j.

- Termos atémicos. Regras de Hund. Regras de seleccién.

- Aproximacion de Born-Oppenheimer.

- Teoria de orbitais moleculares e teoria do enlace de valencia.

- Aplicacion do método de orbitais moleculares para o iébn-molécula de hidréxeno.

- Orbitais moleculares: enlazantes y antienlazantes.

- Consideracions xerais sobre a formacién do enlace.
- Moléculas diatdmicas homonucleares.

- Moléculas diatémicas heteronucleares.

- Enlace polar: eletronegatividade.
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11. Moléculas conxugadas e aromaticas.

- Os métodos semiempiricos.

- Aproximacion pi-electrén.

- Método do electron libre (FEMO).

- Teoria de orbitais moleculares aplicada as moléculas conxugadas e aromaticas:

aproximacién Huckel.

TERMODINAMICA ESTADISTICA

12. Introducién a termodinamica estadistica.

- Fundamentos do método mecano-estatistico.
- Bases da Termodinamica Estatistica.
- Estudo termodinamico estatistico de gases ideais.

- Interpretacion estatistica das propiedades termodinamicas dos sélidos.

Planificacion

Metodoloxias / probas Competencias / Horas lectivas Horas traballo Horas totais
Resultados (presenciais e auténomo
virtuais)
Sesion maxistral Al A8 A12 A21 28 56 84
Seminario Al4 A15 B2 B3 10 25 35
Précticas de laboratorio A1 A8 A21C1C3 10 5 15
Traballos tutelados Al A8 A16 B2 B3 B5 0 10 10
Ccic3
Proba obxectiva Al A8 Al4
Proba mixta Al A8 A12 A14 A15 3
A21 B2 B3
Atencion personalizada 1 0 1

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Sesion maxistral

Explicaciéns orais complementadas co uso de medios audiovisuais e a introducién de algunhas preguntas dirixidas aos
estudantes, coa finalidade de desenvolver os contidos basicos da materia e facilitar a sta aprendizaxe.

Seminario

Actividade a desenvolver en grupos reducidos.

Estudo intensivo dos contidos desenvolvidos nas sesions maxistrais.

Discutense e resolvense cuestions e problemas relacionados cos contidos das materia, con apoio e supervision directa do
profesor.

Previamente & sesion presencial, a través da plataforma virtual, indicanse as actividades a realizar antes e durante cada

sesion.

Practicas de

laboratorio

Actividade préctica a desenvolver en grupos reducidos nos laboratorios de informatica.
Propoéfiense e resolvense cuantitativa ou cualitativamente problemas relacionados cos contidos da Quimica Cuantica.
Empréganse programas informaticos de uso habitual en calculos cientificos.

O alumno debera resolver e entregar un cuestionario referido as practicas desenvolvidas.

Traballos tutelados

Actividades en grupo que pretenden promover a aprendizaxe auténoma dos estudantes, baixo a tutela do profesor.
Propéiiense actividades relacionadas cos seminarios da materia, que deben resolverse en grupo e explicarse posteriormente
ao profesor nunha titoria presencial.

S6 poderan participan os estudantes que asistan de modo regular aos seminarios da materia (80%).
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Proba obxectiva Duas probas escritas curtas que se realizan ao longo do cuadrimestre, no horario das sesiéns maxistrais:
- Primeira proba a mediados de cuadrimestre. Avaliase a aprendizaje asociada aos contidos iniciais desenvolvidos na
materia, os fundamentos basicos da Quimica Cuantica e a sUa aplicacién a sistemas sinxelos.
- Segunda proba a finais do cuadrimestre. Avaliase a aprendizaxe asociada & aplicacién da Quimica Cuantica a &tomos e
moléculas.
As probas poderan combinar preguntas de resposta multiple e/ou de resposta breve.
Nunha sesion presencial posterior, resélvense e discuten as solucions correctas de cada proba, de tal xeito que o estudante
recibe retroalimentacion de como esta a ser 0 seu aproveitamento na materia.

Proba mixta Proba escrita final que combina preguntas de resposta multiple ou de resposta breve con preguntas de resolucion de
problemas.
Avaliase a aprendizaxe asociada a todos os contidos desenvolvidos na materia.
Realizase nas datas aprobadas pola Xunta de Facultade do Centro.

Seminario No caso dos traballos tutelados, cada grupo de estudantes debera concertar unha titoria presencial co profesor
Traballos tutelados correspondente para discutir a actividade non presencial proposta.
Ademais, recoméndase aos alumnos o uso de titorias individualizadas para resolver todas as dubidas, cuestiéns e conceptos

gue non quedasen claros referentes tanto as sesidns maxistrais coma aos seminarios e traballos tutelados.

Os estudantes acollidos ao réxime de " recofiecemento de dedicacién a tempo parcial ou dispensa académica de exencion de
asistencia”, de acordo coas normas da UDC, teran atencién especifica titorizada cuando o alumno asi o solicite. A demanda
do estudante, proporcionarase axuda titorizada en todo o referido aos contidos e desenvolvemento da materia, e
proporanselle traballo especifico en forma de boletins de problemas representativos da materia. que o alumno debera

resolver de maneira individual e, posteriormente, acudir a titorias para correxilos e solventar as dubidas.

Cualificacién

Proba obxectiva Al A8 Al4 Realizanse duas probas curtas ao longo do cuadrimestre que poderan combinar 15
preguntas de resposta multiple ou de resposta breve. Cada una das probas tendra o
mesmo peso na cualificacion final (7.5%)
- Primeira proba a mediados do cuadrimestre: avaliase a aprendizaxe asociada aos
contidos iniciais desenvolvidos na materia, os fundamentos basicos de Quimica
Cuantica e a slia aplicacion a sistemas sinxelos.
- Segunda proba a finais do cuadrimestre: avaliase a aprendizaxe asociada a
aplicacién da Quimica Cuantica a atomos e moléculas.
Proba mixta Al A8 A12 Al14 A15 | Avaliase a aprendizaxe asociada a todos os contidos desenvolvidos na materia nas 70
A21 B2 B3 data oficial aprobada en Xunta de Facultade.
Proba con duas partes diferenciadas, unha que inclte preguntas de resposta multiple

ou de resposta breve (50%) e outra de desenvolvemento e resolucion de problemas

(50%).
Practicas de Al A8 A21 C1C3 Avaliase a capacidade para resolver unha serie de problemas practicos propostos, 10
laboratorio relacionados cos contidos de Quimica Cuantica, empregando programas informaticos

de uso habitual en calculos cientificos.

Avaliase tamén a presentacion final escrita dos resultados obtidos.
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Traballos tutelados Al A8 A16 B2 B3 B5 Avaliase a resolucion das actividades non presenciais propostas e a participacion 5
ClcC3 activa na tutoria presencial.
S6 os estudantes que asistan de xeito regular aos seminarios (80%) poderan

participar e ser avaliados nesta actividade.

Requisitos para aprobar a materia:

- E requisito imprescindible realizar as practicas para poder aprobar a materia.

- Para poder realizar as practicas da materia é necesario a asistencia regular as clases maxistrais.

- Para superar a materia é necesario acadar unha cualificacion minima de 4.5 (sobre un maximo de 10) na proba mixta final e a cualificacion final,
considerando tédalas metodoloxias de avaliacion, ser igual ou superior a 5 (sobre un maximo de 10).

- De no ter acadada a cualificacion minima de 4.5 na proba mixta final, a materia figurar4d como suspensa, ainda que a media das calificaciénes
obtidas nas distintas metodoloxias sexa superior a 5 (sobre un maximo de 10), en cuxo caso a cualificacion final outorgada sera de 4.5.
Cualificacién "non presentado™:

- A cualificacion de non presentado terana aqueles alumnos que non realizaren as practicas nin a proba mixta final.

Segunda oportunidade:

- A segunda oportunidade de xullo enténdese como unha segunda oportunidade de realizacion da proba mixta final. Consecuentemente,
mantéfienseas cualificacions das préacticas de laboratorio, das probas obxectivas e dos traballos tutelados obtidas ao longo do curso, mentres que a
cualificacion da proba mixta da segunda oportunidade substituird a obtida na proba mixta da primeira oportunidade.

-Os alumnos que sexan avaliados na chamada "segunda oportunidade” s6 poderan optar a matricula de honra se o nimero maximo de estas para o
correspondente curso non se cubriu na sda totalidade na"primeira oportunidade".

Estudantes con recofiecemento de dedicacion a tempo parcial:

Aplicanse os mesmos criterios de avaliacion indicados anteriormente.

Estudantes con dispensa académica de exencién de asistencia (de acordo coa normativa da UDC):

Estan exentos da asistencia regular as clases maxistrales en aula e da realizacion dos traballos tutelados e as probas obxectivas.

A asistencia as practicas é obrigatoria para poder superar a materia. Facilitarase, na medida do posible, a eleccién do grupo de practicas co gallo de
adaptar as datas & dispoiiibilidade do estudante.

A cualificacion final sera a suma do 10% da cualificacion obtida nas practicas e 0 90% da calificacion obtida na proba mixta. Estas porcentaxes de
cualificacion aplicaranse as duas oportunidades.

A cualificacion de "non presentado” terana aqueles alumnos que non realizaren a proba mixta final.

- ENGEL, T; REID, P. (2006). QUIMICA FiSICA. Pearson Addison Wesley
- ENGEL,T REID,P. (2013). PHYSICAL CHEMISTRY. Pearson Education
- ATKINS, P.W. (2008). QUIMICA FISICA. Panamericana

- ATKINS, P.W. (2014). PHYSICAL CHEMISTRY. Oxford University Press
- McQUARRIE (1997). PHYSICAL CHEMISTRY. University Science Books
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Bibliografia complementaria

- http://www.m-w.com (). DICCIONARIO DE INGLES ONLINE (Merriam Webster).

- Pagina Web de ISI Web of Knowledge (). http://isi02.isiknowledge.com/.

- Pagina Web del Curso de Quimica Cuéntica del Instituto Tecnolégico de Massachusetts MIT (en inglés) ().
http://ocw.mit.edu/courses/chemistry/5-61-physical-chemistry-fall-2013/lecture-notes/.

- Science Direct (). http://www.sciencedirect.com.

- Publicaciones de la American Chemical Society (). http://pubs.acs.org/about.html.

- LOWE (2006). QUANTUM CHEMISTRY 32 Ed.. Elsevier

- RAFF, L.M. (2001). PRINCIPLES OF PHYSICAL CHEMISTRY. Prentice Hall

- HERNANDO, J. M. (1974). PROBLEMAS DE QUIMICA FiSICA. Gréficas Andrés Martin
- McQUARRIE (2008). QUANTUM CHEMISTRY. University Science Books

- LEVINE, I.N. (2001). QUIMICA CUANTICA 52 ed. Prentice Hall

- DIAZ PENA,M. ROIG MUNTANER, A. (1988). QUIMICA FISICA. Alhambra

- LEVINE, I.N. (2004). FISICOQUIIMICA 52 edicion. McGraw-Hill

<br />

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Matematicas 1/610G01001
Matematicas 2/610G01002
Fisica 1/610G01003

Fisica 2/610G01004
Quimica Xeral 1/610G01007
Quimica Xeral 2/610G01008

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contintdan o temario

Quimica Fisica 2/610G01017

Observacions

(*)A Guia docente € o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,

salvo casos excepcionais baixo arevisién do 6rgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracién

de guias
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