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.- OBJETIVOS

B OBJETIVO GENERAL

En esta asignatura se pretende transmitir al alumno los conceptos fundamentales de
quimica cuantica y espectroscopia que un graduado en quimica necesita. Se
introduciran los conceptos y las herramientas mecano-cudnticas necesarias para
estudiar de forma cuantitativa los dtomos y las moléculas. Se abordara el estudio de los
conceptos basicos de las espectroscopias moleculares mas utilizadas y su aplicacion
practica para la obtencion de informacion molecular, determinacién de estructuras
moleculares, etc.

Un objetivo general, de vital importancia, es el de inculcar en el alumno una
concepcidn cuantitativa de la Quimica; en este sentido es fundamental transmitir al
alumno el papel que la Quimica Fisica desempefia en la Quimica, no s6lo como
conjunto de conceptos, teorias y herramientas experimentales y de calculo, capaces de
explicar los objetos y fendmenos que atafien a la Quimica, sino como motor de la
ciencia y la tecnologia quimica.
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B OBJETIVOS ESPECIFICOS

O Conocer los conceptos fundamentales de la mecénica cuantica y sus origenes.

O Capacitar al alumno para explicar cuantitativamente la estructura y espectroscopia
atomica, asi como las configuraciones electronicas y la construccion de la tabla
periodica de los elementos.

O Entender el enlace quimico y la estructura molecular, y como es posible describirla
de forma cuantitativa, tanto en moléculas diatdémicas como poliatdmicas.

O Introducir al alumno en los métodos aproximados que se utilizan en modelizacion
molecular.

O Aprender los conceptos y herramientas basicas de la teoria de grupos y simetria y
su aplicacion en el enlace quimico.

O Conocer los conceptos fundamentales de las espectroscopias moleculares (rotacion,
vibracion, Raman y electronica) y su aplicacion en quimica.

O Conocer los conceptos fundamentales de las espectroscopias de resonancia
magnética (nuclear y electrénica) y su aplicacioén en quimica.

O Utilizar software de modelizacion molecular para optimizar geometrias y obtener
propiedades moleculares y espectros vibracionales, electronicos y de resonancia
magnética nuclear.

O Aprender a utilizar la teoria de grupos y simetria para explicar aspectos de la
espectroscopia molecular.

O Utilizar la informacion combinada de las distintas espectroscopias y de modelado
molecular para la determinacion de estructuras moleculares.

I11.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

B CONOCIMIENTOS PREVIOS:

Ninguno

B RECOMENDACIONES:

Se recomienda haber superado las materias basicas Fisica General, Matematicas,
Quimica General, Informatica Aplicada a la Quimica y Operaciones Basicas de
laboratorio.

IV.- CONTENIDOS

B BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

Origenes de la teoria cudntica. Ecuacion de Schrodinger. Aplicacion a sistemas
sencillos. Estructura atomica. Estructura molecular y enlace quimico. Moléculas
diatdmicas. Moléculas poliatomicas. Modelizacion molecular. Teoria de grupos y
simetria.  Interaccion  materia-radiacion. Fundamentos de  Espectroscopia.
Espectroscopias de microondas, infrarroja, Raman y visible-ultravioleta. Fluorescencia
y fosforescencia. Espectroscopias de resonancia magnética (RMN y RSE).
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B PROGRAMA:
TEMA'|. Fundamentos

Leccion 1: Comportamiento cuantico de la materia

Fendmenos de ondas y energia de la radiacion. Ley de Planck: cuantizacion de la
energia. Espectro fotoeléctrico. Caracter ondulatorio de la materia: hipotesis de De
Broglie.

Leccion 2: Mecanica ondulatoria

Ecuacion de Schrodinger: dependiente e independiente del tiempo. Estados
estacionarios. Concepto de funcion de onda para una particula: interpretacion de Born.

Leccion 3: Formalismo de la Mecanica Cuantica

Concepto de operador y observables. Ecuacion de valores propios: funciones propias y
valores propios. El operador Hamiltoniano. Valores esperados. Observables
compatibles e incompatibles. La relacion de incertidumbre de Heisenberg.

Leccion 4: Movimiento de traslacion de una particula

Energia de una particula confinada en una caja de una dimensién. Cuantizacion de la
energia. La particula libre como caso limite cuando la longitud tiende al infinito.
Particula en una caja de potencial 3D: degeneracion.

Leccion 5: Sistema de dos particulas I: movimiento vibracional

El oscilador armoénico como modelo de vibracion de una molécula. Repaso del
oscilador clasico. Solucién de la ecuacion de Schrodinger: Niveles de energia.
Propiedades de las funciones de onda. Teorema del virial.

Leccion 6: Sistema de dos particulas I1: movimiento rotacional

Repaso del movimiento cldsico de rotacion: momento angular. Caso mecano-cuantico.
Conmutacién de las componentes del momento angular. Solucién de la ecuacion de
Schrédinger: Armonicos esféricos. Representacion de los armonicos esféricos. El rotor
rigido como modelo de la rotacion molecular.

Laboratorio 1: Teoria de Grupos y simetria |

TEMA Il. Estructura Atémica

Leccion 7:  El atomo de hidrogeno

Planteamiento de la ecuacion de Schrodinger. Potencial central. Descomposicion de la
ecuacion en parte radial y parte angular. Barrera centrifuga y potencial efectivo.
Numeros cuanticos. Funciones radiales y valores propios de la energia: orbitales
atomicos. Degeneracion de los niveles de energia. Momento magnético: experimento
de Stern-Gerlach. Momento angular de espin. Momento angular total. Espectro del
atomo de hidrégeno.

Leccion 8:  Atomos polielectronicos |

Repulsion electronica. Indiscernibilidad de particulas idénticas: antisimetria de la
funciéon de onda de electrones. Funciones de orden cero para el estado fundamental del
atomo de He: producto antisimetrizado de funciones unielectronicas. Principio de
Pauli. Determinantes de Slater. Método variacional. Cargas nucleares efectivas.

-6-
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Método de variacion lineal de coeficientes. Refinamientos en el calculo de la energia y
funcidon de onda en el He: las configuraciones electronicas son una aproximacion.
M¢étodo de Campo Autoconsistente (SCF). Expresiones del método de Hartree-Fock.
Energia de los orbitales y configuraciones electronicas. Propiedades periddicas.

Leccion 9:  Atomos polielectréonicos 11

Acoplamiento de momentos angulares. Esquema de acoplamiento LS. Términos
electronicos. Electrones no equivalentes y equivalentes. Regla de Hund: la energia de
un estado depende del momento angular orbital y de espin electronico. Momento
angular total. Interaccion espin-orbita. Reglas de seleccion en espectroscopia atdmica.

TEMA I11. Estructura Molecular y Enlace Quimico

Leccion 10: La molécula mas simple

Separacion Born-Oppenheimer y Hamiltoniano electronico. Orbitales moleculares.
M¢étodo de combinacion lineal de orbitales moleculares (CLOA). Ejemplo del método
variacional. Energias de los orbitales moleculares més simples para el H,". Densidades
de carga y caracter enlazante o antienlazante de la funcién de onda.

Leccion 11: Moléculas diatdbmicas

El hamiltoniano para la molécula de H,. El término de repulsion electronica. Orbitales
moleculares como CLOA. Configuraciones electronicas moleculares. Moléculas
diatémicas del primer periodo: orden de enlace, energias de disociacion y propiedades
fisicas. Términos electronicos moleculares. El método CLOA no funciona en el limite
de disociacion: correlacion electronica. Interaccion de configuraciones. Moléculas
heteronucleares de atomos similares. Moléculas heteronucleares de atomos muy
diferentes: casos del HF y LiH. El limite del enlace i6nico.

Leccién 12: Moléculas poliatémicas sencillas

Geometria molecular y estructura electronica. Moléculas triatdmicas lineales: BeHs,.
Orbitales moleculares de simetria. Orbitales moleculares localizados. Orbitales
hibridos. Moléculas triatomicas no lineales: H,O. Orbitales moleculares de simetria.
Diagramas de Walsh. Hibridaciéon en moléculas poliatomicas. Aproximacion -
electronica: el método de Hiickel.

Leccion 13: Modelizacion molecular

Introducciéon a los métodos de modelizacion molecular. Métodos de Mecanica
Molecular. Métodos ab initio y semiempiricos. Orbitales moleculares como desarrollo
en funciones de base. Descripcion de las bases empleadas mas comunes: STOs, GTOs.
Introduccién al método de Hartree-Fock. Métodos semiempiricos mas empleados.
Energia de los orbitales moleculares y del estado electronico de la molécula. Andlisis
de la distribucion de carga. Geometria molecular y vibraciones moleculares. Estados de
transicion. Correlacion electronica. Mas alla de Hartree-Fock.

Laboratorio 2: Teoria de grupos y simetria Il
Laboratorio 3: Teoria de grupos y simetria Ill
Laboratorio 4: Modelizacion Molecular |
Laboratorio 5: Modelizacion Molecular 11
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TEMA IV. Espectroscopia

Leccién 14: Introduccién a la Espectroscopia Molecular

Espectro electromagnético: tipos de espectroscopias. Interaccion materia-radiacion:
absorcion, emision espontdnea y emision estimulada. Coeficientes de Einstein y
tiempos de vida media. Momentos de transicion y reglas de seleccion de dipolo
eléctrico. Intensidad de una transicion espectral. Transmitancia, absorbancia, intensidad
integrada y fuerza del oscilador. Ley de Lambert-Beer. Anchura de las lineas
espectrales. Tipos de ensanchamiento: anchura natural, ensanchamiento por colision y
ensanchamiento Doppler.

Leccion 15: Aproximacion de Born-Oppenheimer

Separacion de los movimientos electronico y nuclear: aproximacion de Born-
Oppenheimer. Curvas y superficies de energia potencial. Energias de disociacion y
geometria molecular de minima energia. Separacion de los movimientos vibracional y
rotacional: ecuaciones del oscilador armonico y rotor rigido. Energia vibro-rotacional.

Leccion 16: Espectroscopias de Resonancia Magnética

Momento angular de espin y momento magnético. Estados de espin. Interaccion espin-
campo magnético. Espectroscopia de RMN: desplazamiento quimico y
apantallamiento. Medida del desplazamiento quimico: escala 6. Intensidad de las
sefales. Acoplamiento espin-espin: andlisis de primer orden de la estructura fina.
Fenoémenos de relajacion. Métodos experimentales. Aplicaciones de la espectroscopia
de RMN. Espectroscopia de RSE.

Leccion 17: Espectroscopia de rotacion

Espectroscopia de microondas y de infrarrojo lejano: espectros de rotacion pura.
Moléculas diatdmicas: modelos de rotor rigido y elastico. Niveles de energia. Reglas
de seleccion. Transiciones espectrales. Distribucion de la intensidad de las lineas
espectrales. Moléculas poliatdmicas: clasificacion por los momentos de inercia.
Niveles de energia. Reglas de seleccion. Transiciones espectrales.

Sustitucion isotdpica. Efecto Stark. Métodos experimentales. Aplicaciones de la
espectroscopia de rotacion.

Leccion 18: Espectroscopia de vibracion

Zonas de la region infrarroja: IR-cercano, IR-medio e IR-lejano. Vibracion de
moléculas diatomicas: Oscilador arménico. Oscilador anarmonico: anarmonicidad de
las vibraciones. Niveles de energia. Reglas de seleccion. Transiciones espectrales.
Espectros de vibracion rotacion: Niveles de energia. Reglas de seleccion. Transiciones
espectrales. Influencia de la vibracion sobre la rotacion. Vibracion de moléculas
poliatomicas: modos normales. Tratamiento mecano-cuantico de las vibraciones
moleculares. Bandas fundamentales, sobretonos y bandas de combinacién. Vibraciones
paralelas y perpendiculares. Perfiles de las bandas de vibracion-rotacion. Influencia del
espin nuclear en la intensidad relativa de las lineas de rotacion.

Métodos experimentales. Aplicaciones de la espectroscopia infrarroja.

Leccion 19: Espectroscopia Raman

Efecto Raman: teorias clasica y cudntica. Polarizabilidad molecular. Espectros Raman
de rotacion pura de moléculas diatomicas y poliatdbmicas. Reglas de seleccion.
Transiciones espectrales. Espectros Raman de vibracion-rotacion de moléculas
diatomicas y poliatomicas. Reglas de seleccion. Transiciones espectrales. Polarizacion
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de las lineas Raman. M¢étodos experimentales. Aplicaciones de la espectroscopia
Raman.

Leccion 20: Espectroscopia electronica

Estados electronicos moleculares: Transiciones electronicas puras. Moléculas
diatdmicas: notacion de estados. Reglas de seleccion. Estructura vibracional de una
banda electronica: principio de Frank-Condon. Moléculas poliatdmicas: tipos de
transiciones electronicas. Transiciones vibronicas. Vias de desactivacion de estados
electronicos  excitados: fluorescencia y fosforescencia. Fotodisociacion y
predisociacion. Métodos experimentales. Espectroscopia fotoelectronica. Aplicaciones
de la espectroscopia electronica.

Laboratorio 6: Ley de Lambert-Beer. Coeficientes de Einstein
Laboratorio 7: Teoria de grupos y simetria aplicada a la espectroscopia |
Laboratorio 8: Teoria de grupos y simetria aplicada a la espectroscopia Il
Laboratorio 9: Espectroscopia infrarroja |

Laboratorio 10: Espectroscopia infrarroja Il

Laboratorio 11: Espectroscopia UV-VIS

Laboratorio 12: Fundamentos de laseres

Laboratorio 13: Fotoquimica

Laboratorio 14: Simulacion y modelado de espectros de RMN

Laboratorio 15: Determinacion estructural |

Laboratorio 16: Determinacion estructural 11

V.- COMPETENCIAS

B GENERALES:

Las competencias generales del titulo, CG1, CG2, CG3, CG5, CG6, CG7, CG8, CGI,
CG10, CG11, CG12 y CG13, desarrolladas en el modulo fundamental, CG-MF, y que
son de aplicacion en esta asignatura son las siguientes:

CG1-MF1: Reconocer los procesos quimicos en la vida diaria.

CG2-MF1: Relacionar la Quimica con otras disciplinas.

CG3-MF1: Continuar sus estudios en areas multidisciplinares.

CG5-MF1: Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos

esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con las
areas de la Quimica.

CG6-MF1: Analizar y resolver problemas cualitativos y cuantitativos.

CG7-MF1: Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para
solucionarlos.

CG8-MF1: Consultar y utilizar informacion cientifica y técnica de forma
eficaz.

CGY9-MF1: Demostrar conocimientos sobre materiales de laboratorio y

habilidades practicas.

CG10-MF1:  Manipular con seguridad materiales quimicos.

CG10-MF2:  Reconocer y valorar los riesgos en el uso de sustancias quimicas y
procedimientos de laboratorio.

CG11-MF1:  Manejar instrumentacion quimica estandar.
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CG12-MF1:

CG13-MF1:
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Desarrollar la capacidad de aplicar las técnicas de caracterizacion
de las especies quimicas.

Interpretar datos procedentes de observaciones y medidas en el
laboratorio.

Reconocer e implementar buenas practicas cientificas de medida y
experimentacion.

Las competencias especificas de la Materia Quimica Fisica que son de aplicacion en
esta asignatura son las siguientes:

CE11-MFQF2:

CE11-MFQF3:

CE12-MFQF1:

CE12-MFQF2:

CE13-MFQF3:

Utilizar las principales técnicas instrumentales espectroscopicas
empleadas en quimica y poder determinar a través del trabajo
experimental la estructura molecular y propiedades estructurales
de las moléculas.

Relacionar las propiedades macroscopicas y las propiedades de
atomos y moléculas individuales, incluyendo macromoléculas,
polimeros, coloides y otros materiales.

Describir los principios de la Mecanica Cudntica y aplicarlos a la
descripcion de las propiedades de los dtomos, las moléculas y los
solidos.

Explicar el origen de los fendmenos espectroscopicos y el
fundamento cuédntico de las diferentes técnicas para la
determinacion de los diversos pardmetros  estructurales
moleculares.

Manejar programas informaticos de calculo de propiedades
microscopicas de la materia, y de programas de simulacion.

B TRANSVERSALES:

Las competencias transversales del titulo, CT1, CT2, CT3, CT5, CT6, CT7, CT11 y
CT12, desarrolladas en el modulo fundamental, CT-MF, y que son de aplicacion en
esta asignatura son las siguientes:

CT1-MF1
CT2-MF1
CT3-MF1
CT5-MF1

CT6-MF1
CT7-MF1
CT11-MF1

CT12-MF1
CT12-MF2

Elaborar y escribir informes de caracter cientifico y técnico.
Cooperar con otros estudiantes mediante el trabajo en equipo.
Aplicar el razonamiento critico y autocritico.

Utilizar informacion quimica, bibliografia y bases de datos
especializadas.

Identificar la importancia de la quimica en el contexto industrial,
medioambiental y social.

Utilizar herramientas y programas informaticos para el tratamiento
de resultados experimentales.

Desarrollar el aprendizaje autonomo.

Reconocer la problematica energética actual y su importancia.
Desarrollar la sensibilidad por temas medioambientales.

-10-
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VI. - HORAS DE TRABAJO Y DISTRIBUCION POR ACTIVIDAD

Actividad Pzﬁzerr;(;i)al a-lztrgrl?ggﬁo Créditos
(horas)

Clases teoricas 45 67,5 4,5
Seminarios 15 22.5 1,5
Tutorias / Trabajos dirigidos 8 12 0,8
Practicas de laboratorio 51 49 4,0
Preparacion de trabajos y examenes 12 18 1,2

Total 131 169 12

VIl.- METODOLOGIA

Los contenidos de la asignatura se presentan a los alumnos en clases presenciales,
divididas en dos tipos:

Las denominadas clases presenciales de teoria se impartiran al grupo completo y en ellas
se daran a conocer al alumno los contenidos fundamentales de la asignatura. Al comienzo
de cada tema se expondran claramente el programa y los objetivos principales del mismo.
Al final del tema se hara un breve resumen de los conceptos mas relevantes y se plantearan
nuevos objetivos que permitiran interrelacionar contenidos ya estudiados con los del resto
de la asignatura y con otras asignaturas afines. Durante la exposicion de contenidos se
propondran problemas que ejemplifiquen los conceptos desarrollados o que sirvan de
introduccion a nuevos contenidos. Para facilitar la labor de seguimiento por parte del
alumno de las clases presenciales se le proporcionara el material docente necesario, bien en
fotocopia o en el Campus Virtual.

En las clases presenciales de seminarios se resolveran ejercicios y cuestiones que
ejemplifiquen los contenidos desarrollados en las clases de teoria. Periddicamente se
suministrara al alumno una relacion de dichos problemas/ejercicios con el objetivo de que
intente su resolucion previa a las clases, lo que incluird en algunos casos la consulta de
informacion cientifica. El proceso de resoluciéon de estos problemas se llevara a cabo
mediante diferentes métodos: en algunos casos se propondra al alumno la exposicion en
clase de la resolucion de algunos de estos problemas, debatiéndose sobre el procedimiento
seguido, el resultado obtenido y su significado. En otros casos se discutirdn los resultados
de los alumnos en grupos reducidos y, posteriormente, se llevard a cabo su puesta en
comun. Por ultimo, algunos ejercicios seran recogidos por el profesor para su evaluacion.
Estas clases de teoria y seminario y el trabajo que conllevan desarrollan las competencias
generales CG6-MF1, CG7-MF1 y CG8-MF1 vy las transversales CT1-MF1, CT2-MF1,
CT3-MF1, CT5-MF1 y CT7-MF1.

Durante el desarrollo del temario, tanto en las clases presenciales de teoria como en las de
seminarios, el alumno adquirird los conocimientos y la experiencia necesarios para
satisfacer todas las competencias especificas a cubrir, CE11-MFQF2, CE11-MFQF3,
CE12-MFQF1, CE12-MFQF2 y CE13-MFQF3 y la transversal CT11-MF1 Ademas,
durante el desarrollo de las sesiones se hara especial énfasis en relacionar los aspectos
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estudiados con otras disciplinas y fendmenos quimicos en la vida diaria, asi como en su
caracter multidisciplinar, lo que satisfara las competencias generales CG1-MF1, CG2-MF1
y CG3-MF1, y las transversales CT12-MF1 y CT12-MF2

Se realizaran tutorias dirigidas tanto sobre temas directamente relacionados con los
contenidos tedricos, para ampliar conocimientos y desarrollar habilidades, como sobre
temas mas transversales que permitan interrelacionar los contenidos de la asignatura con
otros aspectos de interés para el quimico. Algunas de éstas, como complemento al trabajo
personal realizado por el alumno y para potenciar el desarrollo del trabajo en grupo, se
propondran para la elaboracion y presentacion de trabajos. Todo ello permitira que el
alumno ponga en practica sus habilidades en la obtencion de informacion, desarrollando
habilidades relacionadas con la utilizacion critica de informacion bibliografica y bases de
datos y el trabajo en equipo (CT2-MF1, CT3-MF1 y CT5-MF1). Ademas, cada grupo de
trabajo podré evaluar, de forma an6nima, el tema desarrollado por otro grupo, de manera
analoga a la revision entre pares propia de las publicaciones cientificas, lo que desarrollara
el sentido critico y autocritico contemplado en la competencia transversal CT3-MF1. Este
proceso debera llevarse a cabo de manera previa a la exposicion de cada uno de los grupos,
de modo que los alumnos implicados introduzcan las correcciones pertinentes en la version
final del trabajo. El proceso de evaluacion servird para que los alumnos desarrollen
capacidades de analisis critico de trabajos cientificos y sean capaces de corregir en sus
propias elaboraciones los defectos que encuentren en los trabajos que evaluen.

El profesor programara tutorias con grupos reducidos de alumnos sobre cuestiones
planteadas por el profesor o por los mismos alumnos. También estaran disponibles tutorias
para alumnos que de manera individual deseen resolver las dudas que surjan durante el
estudio. Estas tutorias se realizaran de forma presencial en los horarios indicados por cada
profesor o, excepcionalmente, de modo virtual.

Se utilizard el Campus Virtual para permitir una comunicacion fluida entre profesores y
alumnos y como instrumento para poner a disposicion de los alumnos el material que se
utilizard en las clases tanto tedricas como de problemas. También podra utilizarse como
foro en el que se presenten algunos temas complementarios cuyo contenido, aunque
importante en el conjunto de la materia, no se considere oportuno presentarlo en las clases
presenciales. Por ltimo, esta herramienta permitira realizar ejercicios de autoevaluacion
mediante pruebas objetivas de respuesta multiple de correccion automadtica, que permiten
mostrar tanto al profesor como al alumno qué conceptos necesitan de un mayor trabajo
para su aprendizaje.

Se realizara un laboratorio durante todo el curso con tematicas directamente relacionadas
con los contenidos de la asignatura. Este laboratorio constard tanto de practicas
experimentales, donde se desarrollen especificamente las competencias generales (CG9-
MF1, CG10-MF1, CG10-MF2, CG11-MF2 CG12-MF1 y CG13-MF1), como de practicas
de calculo y de utilizacion de herramientas teoéricas en las que se desarrollaran las
competencias especificas (CE11-MFQF2, CE11-MFQF3, CE12-MFQF1, CE12-MFQF2 y
CE13-MFQF3). Algunas practicas se plantearan utilizando una metodologia investigativa,
de modo que se presenten a los alumnos problemas transversales para que ellos los
resuelvan utilizando los conocimientos tedricos adquiridos y las herramientas
experimentales y de célculo disponibles en el laboratorio, siempre bajo la guia y
supervision del profesor. Finalmente el alumno presentaréd informes cientificos individuales
y en grupo de algunas de las practicas realizadas (CT1-MF1, CT2-MF2, CT3-MF3, CT5-
MF1, CT7-MF1).
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IX.- EVALUACION

El rendimiento académico del alumno y la calificacion final de la asignatura se computaran
de forma ponderada atendiendo a los porcentajes que se recogen a continuacion y que se
mantendran en todas las convocatorias. Con caracter general, para superar la asignatura
serd necesario alcanzar una nota minima de 5 sobre 10 en el computo total de todas las
actividades evaluadas.

B EXAMENES ESCRITOS: 65%

Convocatoria de junio: se realizaran dos exdmenes parciales y un examen final,
comunes a todos los grupos.

Para superar esta convocatoria por parciales sera necesario:

a) Obtener una nota minima de 10 sobre 20 en la suma de los dos examenes parciales.

b) Que en ninguno de los dos parciales la nota obtenida sea inferior a 4 sobre 10.

¢) Que la calificacion total ponderada con el resto de actividades sea al menos de 5
sobre 10.

Los alumnos que superen estd convocatoria por parciales, es decir cumplan las
condiciones anteriores, no estaran obligados a presentarse al examen final. El resto de
los alumnos podra examinarse de la materia del parcial no superado (parcial-final) o de
la totalidad de la asignatura en el examen final de junio. Para poder optar por la
modalidad de examen parcial-final en junio es necesario que el alumno haya obtenido
una nota minima de 5 en el parcial del que no se examina y una nota superior a 2 sobre
10 en el parcial del que se examina.

Todos los exdmenes, parciales, finales y parcial-final de junio constaran de preguntas y
problemas sobre los contenidos de la asignatura, tanto de las clases tedricas y
seminarios como de las tutorias dirigidas y laboratorios. En el examen de junio, los
alumnos que se presenten uUnicamente a un parcial, por tener el otro aprobado,
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realizardn un examen equivalente, en nimero de preguntas y duracién, a los que se
presenten al examen final.

En la convocatoria de septiembre se realizard un unico examen final semejante al
realizado en la convocatoria de junio. Quienes no aprueben la asignatura en junio
deberan examinarse de todo el temario.

Competencias evaluadas: CG1-MF1, CG2-MF1, CG3-MF1, CG5-MF1, CG6-MF1,
CG7-MF1, CG8-MF1, CE11-MFQF2, CE12-MFQF1, CE12-MFQF2, CE13-MFQF3,
CT3-MF1, CT7-MF1, CT11-MF1.

B TRABAJO PERSONAL: 15%

La evaluacion del trabajo de aprendizaje individual realizado por el alumno se llevara a
cabo teniendo en cuenta los siguientes factores:

Destreza del alumno en la resolucion de los problemas y ejercicios propuestos, que
se recogeran periodicamente en las clases presenciales.

- Valoracion del trabajo realizado durante las tutorias en grupo programadas, de
asistencia obligatoria, y a las cuales seran citados los alumnos periddicamente a lo
largo del curso.

- Valoracion de los trabajos propuestos en las tutorias programadas y realizados
individualmente o en grupo por los alumnos.

La calificacion obtenida por el alumno en junio por este concepto se mantendra en la
convocatoria de septiembre.

Competencias evaluadas: CG1-MF1, CG2-MF1, CG3-MF1, CG5-MF1, CG6-MF1,
CG7-MF1, CG8-MF1, CE11-MFQF2, CE12-MFQF1, CE12-MFQF2, CE13-MFQF3,
CT1-MF1, CT2-MF1, CT3-MF1, CT5-MF1, CT6-MF1, CT11-MF1, CT12-MF1,
CT12-MF2.

B | ABORATORIO: 20%

Los alumnos desarrollaran en grupos reducidos a lo largo del curso una serie de
practicas de laboratorio tanto de cardcter experimental como de célculo y de utilizacion
de herramientas tedricas, siendo la asistencia a estas practicas obligatoria. Se valorara
la obtencion por el alumno de habilidades tedrico-practicas, asi como la destreza en la
utilizacion de los equipos experimentales y en el manejo de paquetes informaticos de
tratamiento de datos y modelizacion molecular.

Los alumnos estardn obligados a mantener un cuaderno de laboratorio, individual, que
serd objeto de correccion y evaluacion cuatrimestral. Independientemente del cuaderno,
durante el desarrollo del laboratorio, los profesores encargardn discrecionalmente
algunos ejercicios o elaboraciones de datos del laboratorio que serdn entregados en el
plazo que se establezca. Tanto el cuaderno como los ejercicios serdn objeto de
evaluacion y su entrega obligatoria. Se realizard un examen especifico del laboratorio,
coincidiendo con el examen final de la asignatura, que serd considerado como un 20%
de la calificacion del laboratorio. En cualquier caso, la nota minima de laboratorio
necesaria para superar la asignatura es de 4 sobre 10.

La calificacion obtenida por el alumno en junio por este concepto se mantendra en la
convocatoria de septiembre.

Los alumnos que no alcancen en junio la nota minima para superar el laboratorio, y
superen la calificacion minima total ponderada, podran realizar en septiembre un
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examen de laboratorio, siempre que hayan asistido a todas las practicas y entregado los
ejercicios y el cuaderno de laboratorio, este examen contabilizara como un 20% de la
nota del laboratorio.

En aquellos casos en que un estudiante suspenda la asignatura pero haya superado las
actividades presenciales del laboratorio, la nota de éstas se le mantendrda durante un
afio, debiendo hacerse, sin embargo, un examen de los contenidos del laboratorio para
poder aprobar la asignatura.

Competencias evaluadas: CG6-MF1, CG7-MF1, CG8-MF1, CG9-MF1, CG10-MF1,
CG10-MF2, CG11-MF1, CG11-MF2, CG12-MF1, CG13-MF1, CE11-MFQF2, CE13-
MFQF3, CT1-MF1, CT2-MF1, CT3-MF1 CT5-MF1, CT7-MF1.

B ASISTENCIA Y PARTICIPACION ACTIVA EN LAS CLASES:

La asistencia a todas las actividades presenciales es obligatoria, y la participacion
activa del alumno en todas las actividades docentes se valorara positivamente en la
calificacion final.
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. Fundamentos

Il. Estructura Atomica

lll. Estructura Molecular y Enlace Quimico

IV. Espectroscopia

TEMA

ACTIVIDAD

Clases Teoria
Clases Problemas
Tutoria programada
Clases Teoria
Clases Problemas
Tutoria programada
Laboratorio
Clases Teoria
Clases Problemas
Tutoria programada
Laboratorio
Clases Teoria
Clases Problemas
Tutoria programada
Laboratorio
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PLANIFICACION DE ACTIVIDADES - CRONOGRAMA 2011/2012

GRUPOS

I UU R NG U0 S U DU S U U S N

PLANIFICACION POR GRUPO DE TEORIA

INICIO

1* Semana

5% Semana

9% Semana

16* Semana

FIN

5* Semana
9* Semana

15* Semana

30* Semana
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RESUMEN DE LAS ACTIVIDADES

Actividad ~ Competencias Procedimiento de

Actividad Profesor Actividad alumno P NP Total C

docente asociadas evaluacion
Exposicion de conceptos Toma de apuntes. Resolucion de Calificacion d? las
CGI-MF1, CG2- | (0 . . respuestas realizadas a
. eoricos y planteamiento de  cuestiones. Desarrollo de los nuevos ;
Clases de teoria | MF1, CG3-MF1 - - i preguntas relacionadas 45 67,5 1125
’ | cuestiones y nuevos objetivos. Formulacion de preguntas y

CG5-MF1, CG6- objetivos dudas con .los conceptos
MF1, CG7-MF1, ’ ’ tedricos.
CG8-MF1, CT1- Calificacion de 1
MF1, CT2-MF1, | Aplicacion de la teoria a la rez qu;(;lso? I;ntiimiento
CT3-MF1, CT5-  resolucion de ejercicios Resolucion de los ejercicios rgsul ta do)prealiza das

Seminarios MF1, CT7-MF1, | numéricos y problemas. numéricos, problemas y cuestiones. yara la resolucion de 15 22,5 375
CT11-MF1, Planteamiento de nuevas Formulacién de preguntas y dudas. para ‘a L.
CT12-MF1 cuestiones ejercicios numéricos y
CT12-MF2. ’ problemas.
CEI1-MFQF?2, Di ., si6n del Consulta al profesor sobre las
CET1-MFQF3, treceion y supervision de dificultades conceptuales y 15%

CE12-MFQFI, estudio y actividades del metodologicas que encuentra al

Tutorias CEI2-MFQF2, if;?:ﬁezlaﬁzegﬁsgg ((112 estudiar la materia. Planteamiento de No evaluable.

CE13-MFQF3 dudas ’ cuestiones y respuesta a las propuestas
‘ por el profesor.
CT2-MF1, CT3-
) MF1, CT5-MF1, Cooperacion con los compafieros en la
Tutorias CT3-MFI1, CEl1l- Propuesta y valoracion critica elaboracion de trabajos. Anélisis Valoracion del trabaio. de
e MFQF2, CE11-  de trabajos. Exposicién y critico de los trabajos de otros grupos. e rabajo,

dirigidas X . - los andlisis realizados y 8 12 20
MFQF3, CE12- planteamiento de nuevos Presentacion oral del trabajo de la presentacion
MFQFI1, CE12- objetivos corregido. Formulacién de preguntas y p :
MFQF2, CE13- dudas.
MFQF3
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Actividad
docente

Laboratorio

Examenes

Competencias
asociadas

CG6-MF1, CG7-
MF1, CG8-MFI,
CG9-MF1, CG10-
MF1, CG10-MF2,
CG11-MF1,
CG11-MF2,
CGI12-MF1,
CG13-MF1, CTI-
MF1, CT2-MF1,
CT3-MF1, CT5-
MF1, CT7-MF1,
CE11-MFQF2,
CE11-MFQF3,
CE13-MFQF3

Las de clases de
teoria, seminarios
y tutorias.

Actividad Profesor

Aplicacion de los contenidos
teoricos a problemas
practicos. Desarrollo de
habilidades experimentales y
de céalculo numérico.
Obtencion y tratamiento de
datos experimentales.
Herramientas de
modelizacion molecular.

Propuesta, vigilancia y
correccion del examen.
Calificacion del alumno.

Quimica Fisica |

Actividad alumno

Preparacion, realizacion y estudio de
los contenidos propuestos.
Elaboracion de informes de algunas de

las practicas realizadas.

Preparacion y realizacion.

Procedimiento de

., P
evaluacion

Valoracion del trabajo
realizado y de los
resultados obtenidos.
Valoracion de los
informes de practicas
presentados. Valoracion
de las habilidades y
conocimientos adquiridos.

51

Correccidn y valoracion 12
de los examenes.

P : Presenciales; NP: no presenciales (trabajo autonomo); C: calificacion
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NP

49

18

Total

100

30

C

20%

65%
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