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Descricion xeral

Esta asignatura é continuacién natural da de Quimica Fisica |, e na mesma abdrdase a aprendizaxe de cofiecementos,
destrezas e competencias asociados a interaccion da radiacion electromagnética ou feixes de particulas coa materia, tanto

no que se refire & caracterizacion estructural como os aspectos fundamentais de técnicas de anélise.

Plan de continxencia

1. Madificaciéns nos contidos

Non se realizaran cambios.

2. Metodoloxias

*Metodoloxias docentes que se mantefien

- Simulacién (computa na avaliacién)

- Proba de resposta miltiple (computa na avaliacion)

? Atencién personalizada

*Metodoloxias docentes que se modifican

- Sesién maxistral (pasan a ser virtuais)

- Practicas de laboratorio (pasan a ser virtuais) (computa na avaliacion)

? Seminarios (pasan a ser virtuais) (computa na avaliacion)

- Proba mixta (pasa a ser virtual) (computa na avaliacion)

3. Mecanismos de atencion personalizada ao alumnado

? Correo electrénico: diariamente, de uso para facer consultas, solicitar encontros virtuais para resolver dubidas e facer o
seguimento das actividades propostas.

? Moodle: diariamente(pasan a ser virtuais), segundo a necesidade do alumnado.

? Teams: igualmente para facer consultas, solicitar e levar a cabo encontros virtuais para resolver dibidas e facer o
seguimento das actividades propostas.

4. Modificaciéns na avaliacion

Non se realizaran cambios.

5. Modificaciéns da bibliografia ou webgrafia

Non se realizaran cambios. Estan a dispor materiais en MOODLE e/ou no correspondente Class Notebook (Office365) da
asignatura.

Competencias do titulo

Caédigo

Competencias do titulo

Resultados da aprendizaxe

Resultados de aprendizaxe Competencias do

titulo
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Entende-las diversas formas nas que a radiacion electromagnética interacciona coa materia, e como consecuencia delo os Al B1 C1
distintos tipos de espectroscopia, e a informacion estrutural e analitica que cada un deles pode suministrar. A7 B3 C2
A8 C3
A9 C8

Al2

A27
Comprende-los fundamentos teéricos dos procesos de emision e absorcion de radiacion electromagnética, con especial Al B1 C1
fincapé no significado do momento dipolar de transicion. A7 B2 Cc2
A8 B3 C3
A9 C8

Al2

A27
Entende-lo fundamento tedrico que explica a intensidade e a forma dos sinais espectrais, asi como ser capaz de realizar Al B1 C1
predicciéns sobre as mesmas en casos concretos. A7 B2 c2
A8 B3 C6
A9 C8

Al12

Al4

A20

A21

A27
Saber aplica-los fundamentos da teoria de grupos na espectroscopia molecular. Al B1 C1
A8 B2 C2
Al4a B3 C3
C6
Comprende-los fundamentos tedricos dos distintos tipos de espectroscopia, asi como a sua aplicacion de cara a elucidacion Al B1 C1
estrutural e as técnicas de andlise. A7 B2 Cc2
A8 B3 C6
A9 C8

Al2

Al4

Al5

A20

A21

A27
Determinacion practica de diversos tipos de espectros, andlise e interpretacion dos mesmos, tanto dende o punto de vista A7 B1 C1
estrutural como analitico, cualitativo e cuantitativo. Al2 B2 Cc2
Al4 B3 C3
Al6 B5 C6
Al9 B6 (ov4
A20 B7 C8

A21

A23

A24

A26

A27
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Comprende-los fundamentos teéricos e practicos da accion laser, e as slas aplicacions, con énfase na Quimica.

Al
A7
A8
A9
Al2
Al4
A15
Al6
A19
A20
A21
A23
A24
A27

Bl
B2
B3
BS
B6
B7

C1
Cc2
C3
C6
c7
Cc8

Entende-las bases tedricas e practicas implicadas na espectroscopia fotoelectronica.

Al
A7
A8
A9
Al12
Al4
Al5
Al6
A19
A20
A21
A23
A24
A27

Bl
B2
B3
BS
B6
B7

C1
Cc2
C3
C6
Cc7
Cc8

Comprender e aplicar-los fundamentos basicos tedricos e practicos da Fotoquimica: fluorescencia e fosforescencia, diagrama
de Perrin-Jablonski.

Al

A8

A9
Al2
Al4
Al15
A16
A19
A20
A21
A23
A24
A26
A27

B1
B2
B3
B5
B6
B7

C1
Cc2
C3
C6
c7
Cc8
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Entende-las bases tedricas e practicas implicadas nos métodos de difraccion, con especial fincapé na elucidacion de Al B1 C1
estruturas cristalinas por difraccién de raios X. A7 B2 c2
A8 B3 C3
A9 B5 C6
Al2 B6 c7
Al4 B7 C8
Al5
Al6
Al19
A20
A21
A23
A24
A27

Introduccion & Espectroscopia Radiacion electromagnética e materia. Procesos resonantes e non resonantes.
Tratamento clasico da interaccion radiacion-materia. Tratamento semiclasico:
coeficientes de Einstein e momento dipolar de transiciéon. Emisién espontanea.
Regras de seleccién. Tipos de espectros. Poboacién dos niveis de enerxia:
intensidades. Lei de Bouger-Lambert-Beer. Factores que determinan a forma e
anchura das bandas espectrais. Transformada de Fourier.

Simetria en Quimica Elementos e operacions de simetria. Propiedades béasicas dos grupos.
Representaciéns de grupos. Representacions reducibles e irreducibles. Aplicacions
en Quimica.

Espectros de rotacion Clasificacion das moléculas. Espectros de moléculas diatémicas e lineais. Poboacion
de niveis e intensidade das transiciéns. Distorsion centrifuga. Determinacién da
estructura molecular. Aspectos experimentais da Espectroscopia de microondas:
efecto Stark e momento dipolar.

Espectros de rotacién-vibracion Moléculas diatdmicas.

Aproximacion do oscilador armonico: niveis de enerxia. Anharmonicidade. Potenciais
empiricos. Regras de seleccion. Enerxias de disociacion. Espectros de

rotacién-vibracion.

Moléculas poliatémicas.
Tratamento clasico: modos e coordenadas normais. Tratamento mecanocuantico:
niveis de enerxia. Consideracions de simetria. Regras de seleccién. Frecuencias de

grupo. Técnicas experimentais.

Espectros Raman.
Polarizabilidade molecular e tensor de polarizabilidade. Teoria clasica da dispersion
Rayleigh e Raman. Representacion cuantica. Espectros de rotacion pura. Espectros

de rotacion-vibracion. Técnicas experimentais.
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Espectros electrénicos Moléculas diatomicas.
Estados electrénicos. Regras de seleccion. Intensidade das compofientes de
vibracién: principio de Frank-Condon. Estrutura de vibracién: progresions e

secuencias. Enerxias de disociacion.

Moléculas poliatémicas.
Estrutura e estados electronicos. Regras de seleccion. Espectros de moléculas

simples. Cromoéforos.

Espectros fotoelectronicos.
Procesos de ionizacion. Técnicas experimentais. Espectroscopia fotoelectrénica de
ultravioleta (UPS): Interpretacién dos espectros. Interpretaciéon dos espectros
fotoelectronicos de raios X (XPS o ESCA): desprazamento quimico.

Fundamentos de Fotoquimica Fluorescencia e fosforescencia: diagrama de Perrin-Jablonski.
Leis da fotoquimica. Rendemento cuantico. Desactivacion bimolecular (Quenching).
Procesos fotoquimicos.

Fundamentos da accién laser A accion laser. Tipos de laseres. Espectroscopias de absorcion e excitacion:
fluorescencia inducida por laser. Espectroscopias Raman.

Espectroscopias de Resonancia Magnética Estados de espin nuclear e electrénico: reglas de seleccion.

Espectroscopia de resonancia magnética nuclear (RMN). O desprazamento quimico:
contribuciéns o factor de apantallamento. Estructura fina: acoplamentos. A

transformada de Fourier. Procesos de relaxacion.

Espectroscopia de resonancia de espin electronico (ESR): estructura fina e hiperfina.
Técnicas experimentais e aplicacions.

Métodos de difraccion Caracteristicas xerais do fendémeno de difraccion. Difraccion de raios X. Condicions
de Bragg e Laue. O factor de estrutura. Determinacion da estrutura cristalina. Sintese
de Fourier. O problema da fase. Difraccion de neutréns. Difraccion de electrons por
gases. Ecuacién de Wierl e funcion de distribucion radial. Técnicas experimentais.

Sesion maxistral Al A7 A8 A9 A12 Al4 19 28.5 47.5
A27 B1
Précticas de laboratorio Al A7 A9 A12 A14 10 12.5 225
Al15 A16 A19 A20
A21 A23 A24 A26
A27 B1 B2 B3 B5 B7
C6
Seminario Al AB A9 Al12 Al4 8 13 21
Al15 A16 A20 A21
A24 A27 B1 B2 B3 B5
B7C1C2C6C7C8
Solucién de problemas Al A14 A15 A21 A27 9 14 23
B2 C6
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Presentacion oral Al A7 A8 A9 A12 Al4 2 55 7.5
Al5 A16 A20 A21
A24 A27 B2 B3 B5 B6
B7 C1C2 C3C6C7
C8
Simulacién Al A7 A8 A9 A12 Al14 2 5 7
A15 A16 A20 A21
A24 B1 B2 B3 C3 C6
Lecturas Al A16 A23 A24 C6 0 6.5 6.5
C7C8
Proba de resposta mdltiple Al A8 A9 A12 Al4 0 4 4
Al15 A16 A20 A21
A24 A27 B1 B2 B3 B5
B7C1C2C3C7C8
Proba mixta Al A8 A9 A12 Al4 3 7 10
A15 A16 A20 A21
A24 B1 B2 B3 B5 B7
Cl1C2C3C6C7C8

Atencién personalizada 1 0 1

Sesién maxistral Béasicamente é a clasica leccién maxistral, en xeral con apoio audiovisual, na que se exporan os aspectos fundamentais con

contidos tedricos da asignatura. Pénsase nun formato dinamico no que hai lugar para a participacion d@s estudiantes.

Practicas de Realizacién de actividades de caracter practico con obxeto de aplica-los cofiecementos tedricos, e, a vez, adquiri-las
laboratorio destrezas experimentais asociadas os mesmos.
Seminario Esta actividade levarase a cabo en grupo reducido. Profundizacién nos distintos temas baseada na participacion activa d@s

estudiantes.

Solucion de Aplicacion practica, tanto numérica como conceptual, dos cofiecementos tedricos.
problemas
Presentacion oral Exposicion verbal dun traballo preparado en grupo sobre as practicas de laboratorio, proposto pol@ profesor/a. Na actividade

se inclte un debate posterior sobre o tema obxecto da presentacion.

Simulacién Utilizacion de programas informaticos, no aula de informatica, para reproducir diversos tipos de espectros, o que tra-la

correspondente andlise critica debe de servir como experiencia de aprendizaxe. Actividade para ser realizada en grupos

reducidos.
Lecturas Conxunto de textos que se empregaran como fonte de profundizacién nos contidos traballados.
Proba de resposta O longo do curso realizaranse unha serie de probas para avaliar a aprendizaxe dos conceptos, destrezas, competencias e
multiple habilidades asociados & asignatura. Esta actividade pode implicar o emprego de plataformas como MOODLE, ferramentas a

dispor no paquete Office365 e/ou aplicaciéns dispofiibles en Internet.

Proba mixta Combinacion de distintos tipos de preguntas: tipo test, de resposta breve, tipo ensaio. Con este Ultimo tipo se busca que se
resposte por escrito a preguntas de certa amplitude, valorando que se proporcione a resposta esperada, o que permite avaliar
cofiecementos, capacidade de razoamento, e espirito critico.



Simulacion
Soluciéon de
problemas

Seminario

Simulacion

Proba de resposta

multiple

Presentacion oral

Seminario

Practicas de

laboratorio

Proba mixta

.

—

Con elo tratase de axuda-I@s estudantes na comprension dos contidos, esencialmente practicos, da asignatura, asi como na
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busca da mellor estratexia persoalizada de aborda-la solucién de problemas.

O momento da sUla utilizacién sera fixada directamente pol@s docentes e @s estudantes segln xurda a necesidade de

utilizacion. En principio levaranse a cabo nos despachos d@s docentes. seran 4 sesiéns de 15 minutos distribuidos o longo

de cuadrimestre.

O alumnado con recofiecemento de adicacion a tempo parcial e dispensa académica de exencion de asistencia debera asistir

a alomenos a unha titoria personalizada por seminario en horario acordado entre o profesorado e @ estudante, o que se

complementara co emprego de e-titoria.

Al A7 A8 A9 A12 Al4
A15 A16 A20 A21
A24 B1 B2 B3 C3C6

Al A8 A9 A12 Al4
A15 Al16 A20 A21
A24 A27 B1 B2 B3 B5
B7C1C2C3C7C8
Al A7 A8 A9 A12 Al4
A15 Al16 A20 A21
A24 A27 B2 B3 B5 B6
B7C1C2C3C6C7
Cc8
A1 A8 A9 A12 Al4
A15 A16 A20 A21
A24 A27 B1 B2 B3 B5
B7C1C2C6C7C8
Al A7 A9 A12 Al4
A15 A16 A19 A20
A21 A23 A24 A26
A27 B1 B2 B3 B5 B7
C6
Al A8 A9 A12 Al4
A15 Al16 A20 A21
A24 B1 B2 B3 B5 B7
C1C2C3C6C7C8

Analise critico dos resultados obtidos nas simulacions.

Conxunto de probas ON-LINE, a realizar nos prazos sinalados.

Calidade da informacién contida na presentacion.
Habilidades amosadas na presentacion.

Capacidade para defende-lo traballo presentado.

Participacion activa nos seminarios.

A avaliacion inclue:

* Aspectos operacionais (desenvolvemento no laboratorio e confeccion da
correspondente libreta) (5%)

* Informe final das practicas de laboratorio (o0 que inclie a analise critica dos
resultados) (10%)
Examen final con duas partes, unha de corte teérico (50%) que inclie preguntas tipo
test, de resposta breve e/ou de ensaio, e outra de solucién de problemas (50%) na
gue se avaliara a habilidade na aplicacion dos contidos teéricos para a resolucion de

problemas numéricos.

Cualificacién
10

15

10

10

15

40
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Globalmente tratase de avaliar a adquisiciéon dos cofiecementos, a

capacidade de critica, de sintese, de comparacion, de elaboracion, de

aplicacion e de orixinalidade d@ estudante. Asistencia.O mellor aproveitamento
da asignatura implica a asistencia a t6da-las actividades presenciais. A
asistencia & totalidade das practicas de laboratorio e obrigatoria. A non
asistencia implica o suspenso con cero, sobre 10, na asignatura.

Primeira oportunidade. Para que se tefian en conta as outras actividades suxeitas a avaliacion
€é preciso obter unha cualificacién minima de catro con cinco (4.5) sobre dez

(10) en cada unha das duas partes da proba mixta e nas practicas de

laboratorio. A cualificacion final calculase de acordo coas porcentaxes
establecidas e as restriccions previamente fixadas.

Segunda oportunidade. Repeticién da

proba mixta e das actividades presenciais suxeitas a

avaliacion nas que non se acadou o aprobado (non se inclte o relativo os
seminarios nin as sesions presenciais de laboratorio). A cualificacion final
calculase de acordo coas porcentaxes establecidas e as restriccions previamente
fixadas. En calquera das duas oportunidades, de non alcanzarse una
cualificaciéon minima de catro con cinco (4.5) sobre dez (10) en cada unha das
duas partes da proba mixta asi como nas précticas de laboratorio, a

asignatura figurara como suspensa ainda que a cualificacion final, calculada
segundo as porcentaxes correspondentes, sexa superior o igual a 5 (sobre

10). Neste caso a cualificacién final sera 4.5 (sobre 10).Na segunda
oportunidade, no caso de cualificaciéns inferiores a 4.5 nas actividades
avaliables distintas da proba mixta, ou 4.5 nas actividades avaliables
relacionadas coas practicas de laboratorio (excluida a parte de presencialidade
no laboratorio), oportunamente establecerase a data e o procedemento para
reenviar/entregar/presentar as devanditas actividades. O aprobado da asignatura
obtense o acadar na cualificacién final como minimo 5 puntos, sobre 10. A
cualificacion final calctlase de acordo coas porcentaxes establecidas e as
restriccions previamente fixadas. Matricula de honra. No caso de que haxa
varios estudantes, con idéntica cualificacion numérica, que poidan

optar & matricula de honra, se lles convocara a unha proba escrita

sempre e cando o nimero de matriculas sexa inferior o de estudantes na
devandita situacion. Compre sinalar que @s estudantes avaliados na segunda
oportunidade poderan optar & matricula de honra se 0 nimero méximo de éstas non
se ten cuberto na sua totalidade na primeira oportunidade. Cualificacion de non
presentado. Aplicarase @s estudiantes que tefian participado en actividades
avaliables programadas que representen menos do 50% da cualificacion final, elo
sempre e cando non se tefia obtido un 5, sobre 10, nas practicas de laboratorio.
Sucesivos cursos académicos.O proceso de ensinanza-aprendizaxe, incluida a
avaliacion, refirese a un curso académico, e polo tanto volta a

comenzar de cero co novo curso, podendo quedar excluida a repeticién

das préacticas de laboratorio cando foran aprobadas cunha cualificacion superior
a 5 sobre 10. A exencién da realizacion das practicas de laboratorio, caso de
ofertarse, sera solicitad@ pol@ estudante no prazo que a tal fin se estableza.
Alumnado con recofiecemento de adicacion a tempo parcial e dispensa académica de
exencion de asistencia. Son de aplicacién, para ambalas duas oportunidades, os
criterios anteriores agas a asistencia e participacion nos seminarios. Neste

caso disporan das actividades a realizar nos seminarios, que deberan

entregar/enviar segundo o medio telematico que oportunamente se estableza.
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Emprego desta asignatura como complemento de formacién para estudos de

doutoramento. A cualificacién sera "apto” ou “non apto”
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- Atkins, Peter W. (2014). Atkins' Physical Chemistry. Oxford : Oxford University Press

- Atkins, Peter W. (2008). Quimica fisica. Buenos Aires : Médica Panamericana

- Luis Carballeira Ocafia &amp; Ignacio Pérez Juste (2008). Problemas de Espectroscopia Molecular . Oleiros :
Netbiblo

- Levine, Ira N. (2004). Fisicoquimica. Madrid : McGrawhill

Ademas das fontes indicadas neste apartado, e no seguinte, poderan suxerirse na plataforma de teleformacién
MOODLE,outras que 6 longo do curso se consideren interesantes.

- Andrew Gilbert &amp; Jim Baggott (1991). Essentials of molecular photochemistry.. Oxford ; Boston : Blackwell
Scientific Publications

- S. F. A. Kettle (2007). Symmetry and structure : readable group theory for chemists.. John Wiley

- D. C. Harris (1989). Symmetry and spectroscopy an introduction to vibrational and electronic spectroscopy. New
York : Dover

- P. R. Griffiths (2007). Fourier transform infrared spectrometry. . John Wiley &amp; Sons

- G. Socrates (2005). Infrared and raman characteristic group frequencies tables and charts. . John Wiley &amp; Sons
- A. M. Ellis (2005). Electronic and photoelectron spectroscopy fundamentals and case studies.. Cambridge University
Press

- J. R. Albani (2007). Principles and applications of fluorescence spectroscopy. Oxford : Blackwell

- C. Gell (2006). Handbook of single molecule fluorescence spectroscopy. Oxford University Press

- Helmet H. Telle, Angel Gonzalez Urefia, Robert J. Donovan (2007). Laser chemistry : spectroscopy, dynamics and
applications.. West Sussex : John Wiley &amp; Sons

- T. N. Mitchell (2004). NMR--from spectra to structures: an experimental approach. Berlin: Springer

- B. Metin (2005). Basic 'H-and 3C-NMR spectroscopy. Amsterdam : Elsevier

- Francoise Hippert et al. (2006). Neutron and x-ray spectroscopy. Dordrecht : Springer

- R. Jenkins (1996). Introduction to X-ray powder diffractometry. New York : John Wiley &amp; Sons

- (2005). International tables for crystallography. Volume A, Space-group symmetry. Dordrecht : Springer

- Alberto Requena Rodriguez &amp; José Zufiiga Roman (2004). Espectroscopia. Pearson Educacion, S.A.

- Victor Luafia, V. M. Garcia Fernandez, E. Francisco &amp; J. M. Recio (2002). Espectroscopia molecular..
Universidad de Oviedo, Servicio de Publicaciones

- J. R. Lakowicz (2006). Principles of fluorescence spectroscopy. New York : Springer

- J. Michael Hollas (2004). Modern Spectroscopy. Hoboken (New Jersey) : John Wiley &amp; Sons

- Alberto Requena &amp; José Zufiiga (2007). Quimica Fisica : problemas de espectroscopia : fundamentos, atomos
y moléculas diatdmicas. . Madrid : Pearson Educacion

- J. Keeler (2010). Understanding NMR spectroscopy.. Chichester : John Wiley and Sons

- Carol E. Wayne &amp; Richard P. Wayne (1996). Photochemistry. Oxford : Oxford University Press

- Ooi, Li-ling (2010). Principles of x-ray crystallography. Oxford : Oxford University Press

- http://www.spectroscopynow.com/ (). .

- http://photobiology.info/ (). .

- http://nobelprize.org/nobel_prizes/ (). .

- http://www.johnkyrk.com/photosynthesis.html (). .

- http://micro.magnet.fsu.edu/optics/timeline/people/jablonski.html (). .

- http://ozonewatch.gsfc.nasa.gov/ (). .

- http://www.nist.gov/ (). .

- http://www.ch.ic.ac.uk/local/symmetry (). .
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Matematicas 1/610G01001
Matematicas 2/610G01002

Fisica 1/610G01003

Fisica 2/610G01004
Bioloxia/610G01005
Xeoloxia/610G01006

Quimica Xeral 1/610G01007

Quimica Xeral 2/610G01008

Quimica Xeral 3/610G01009
Laboratorio de Quimica 1/610G01010
Quimica Analitica 1/610G01011
Quimica Fisica 1/610G01016
Quimica Inorganica 1/610G01021
Quimica Organica 1/610G01026
Quimica, Informacién e Sociedade/610G01031

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Laboratorio de Quimica 2/610G01032

Materias que contindan o temario

Quimica Fisica 3/610G01018

Experimentacién en Quimica Fisica/610G01019
Quimica Fisica Avanzada/610G01020

Traballo de fin de Grao/610G01043

Observacions

E moi recomendable que @ estudante repase con asiduidade os conceptos tedricos introducidos nas clases de teoria, asi como que
simultaneamente;resolva as cuestiéns e exercicios que se lle iran propofiendo o longo do curso. Desaconséllase estudiar UNICAMENTE polos
apuntes de clase, que nunca deben sustituir as fontes de consulta. Pode resultar moi UTIL emprega-las horas de titoria para aclarar dubidas e

afondar nos cofiecementos asociados & asignatura.

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento é publico e non se pode modificar,
salvo casos excepcionais baixo arevision do 6rgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracién

de guias
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