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I1.- 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-cuanticas 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, determinacion de estructuras moleculares, etc.

Un objetivo general, de vital importancia, es el de inculcar en el alumno una concepcion
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.

B OBJETIVOS ESPECIFICOS

o Conocer los conceptos fundamentales de la mecanica cudntica 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 diatdmicas como poliatomicas.

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,
vibracién, Raman y electronica) y su aplicacion en quimica.

O Conocer los conceptos fundamentales de las espectroscopias de resonancia
magnética (nuclear y electrénica) y su aplicacion 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.
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III.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

B CONOCIMIENTOS PREVIOS:

B RECOMENDACIONES:

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

Es recomendable que el estudiante tenga un nivel basico de inglés que le permita manejar
bibliografia en inglés, realizar bisqueda de informacién, y comunicar por escrito y
oralmente en ese idioma.

IV.- CONTENIDOS

B BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

Origenes de la teoria cudntica. Ecuacion de Schrodinger. Aplicacion a sistemas sencillos.
Estructura atémica. Estructura molecular y enlace quimico. Moléculas diatémicas.
Moléculas poliatdbmicas. Modelizacion molecular. Teoria de grupos y simetria.
Interacciéon materia-radiacion. Fundamentos de Espectroscopia. Espectroscopias de
microondas, infrarroja, Raman y visible-ultravioleta. Fluorescencia y fosforescencia.
Espectroscopias de resonancia magnética (RMN y RSE).

B PROGRAMA:
TEMA 1. Fundamentos
Leccion 1: Comportamiento cuantico de la materia

Fenomenos de ondas y energia de la radiacion. Cuantizacion de la energia. Espectro
fotoeléctrico. Caracter ondulatorio de la materia: hipdtesis de De Broglie.

Leccion 2: Mecanica ondulatoria

Ecuacion de Schrodinger: dependiente e independiente del tiempo. Estados
estacionarios. Concepto de funcién 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 dimension. 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 arménico como modelo de vibracion de una molécula. Repaso del oscilador
clasico. Solucion de la ecuacion de Schrodinger: Niveles de energia. Propiedades de las
funciones de onda. Teorema del virial.
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Leccion 6: Sistema de dos particulas II: movimiento rotacional

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

TEMA II. 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 4&tomo
de hidrégeno.

Leccion 8: Atomos polielectronicos I

Repulsion electronica. Indiscernibilidad de particulas idénticas: antisimetria de la
funcion de onda de electrones. Funciones de orden cero para el estado fundamental del
atomo de He: producto antisimetrizado de funciones monoelectronicas. Principio de
Pauli. Determinantes de Slater. Método variacional. Cargas nucleares efectivas. Método
de variacion lineal de coeficientes. Refinamientos en el céalculo de la energia y funcion
de onda en el He: las configuraciones electronicas son una aproximacion. Método de
Campo Autoconsistente (SCF). Expresiones del método de Hartree-Fock. Energia de los
orbitales y configuraciones electronicas. Propiedades periddicas.

Leccion 9:  Atomos polielectronicos 1T

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 III. Estructura Molecular y Enlace Quimico
Leccion 10: La molécula mas simple

Separacion Born-Oppenheimer y Hamiltoniano electronico. Orbitales moleculares.
Método de combinacion lineal de orbitales moleculares (CLOA). Ejemplo del método
variacional. Energias de los orbitales moleculares mas simples para el H2". Densidades
de carga y caracter enlazante o antienlazante de la funciéon de onda.

Leccion 11: Moléculas diatomicas

El hamiltoniano para la molécula de H». El término de repulsion electronica. Orbitales
moleculares como CLOA. Configuraciones electronicas moleculares. Moléculas
diatémicas del primer y segundo 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 dtomos
muy diferentes: casos del HF y LiH. El limite del enlace i6nico.
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Leccion 12: Moléculas poliatdmicas sencillas

Geometria molecular y estructura electronica. Moleculas triatomicas lineales: BeH.».
Orbitales moleculares de simetria. Orbitales moleculares localizados. Orbitales hibridos.
Moléculas triatomicas no lineales: H>O. Orbitales moleculares de simetria. Diagramas
de Walsh. Hibridacion en moléculas poliatdémicas. Aproximacion m-electronica: el
método de Hiickel.

Leccion 13: Modelizacion molecular

Introduccion 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.
Introduccion al método de Hartree-Fock. Métodos semiempiricos mas empleados.
Energia de los orbitales moleculares y del estado electronico de la molécula. Analisis de
la distribucion de carga. Geometria molecular y vibraciones moleculares. Estados de
transicion. Correlacion electronica. Mas alla de Hartree-Fock.

Laboratorio 1: Teoria de Grupos y simetria I

Laboratorio 2: Teoria de grupos y simetria Il

Laboratorio 3: Teoria de grupos y simetria 111

Laboratorio 4: Teoria de grupos y simetria aplicada a la espectroscopia |
Laboratorio 5: Teoria de grupos y simetria aplicada a la espectroscopia I1

TEMA 1IV. Espectroscopia
Leccion 14: Introduccion a la Espectroscopia Molecular

Espectro electromagnético: tipos de espectroscopias. Radiacion del cuerpo negro: Ley
de Planck. 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. Fundamentos de la radiacion
laser y tipos de laseres.

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. Separacién de los movimientos vibracional y
rotacional: ecuaciones del oscilador armonico y rotor rigido. Energia vibro-rotacional.

Leccion 16: Espectroscopia 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 d. Intensidad de las senales. Acoplamiento
espin-espin: analisis de primer orden de la estructura fina. Fenomenos de relajacion.
Métodos experimentales. Aplicaciones de la espectroscopia de RMN. Espectroscopia de
RSE.
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Leccion 17: Espectroscopia de rotacion

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

Sustitucion isotopica. 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 armonico. Oscilador anarmoénico: 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 combinacion. Vibraciones paralelas y
perpendiculares. Perfiles de las bandas de vibracidon-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 cuantica. Polarizabilidad molecular. Espectros Raman
de rotacion pura de moléculas diatomicas y poliatomicas. Reglas de seleccion.
Transiciones espectrales. Espectros Raman de vibracion-rotacion de moléculas
diatémicas y poliatomicas. Reglas de seleccion. Transiciones espectrales. Polarizacion
de las lineas Raman. Métodos experimentales. Aplicaciones de la espectroscopia Raman.

Leccion 20: Espectroscopia electronica

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

Laboratorio 6: Modelizacion Molecular 1

Laboratorio 7: Modelizacion Molecular 11

Laboratorio 8: Ley de Lambert-Beer. Coeficientes de Einstein
Laboratorio 9: Espectroscopia infrarroja 1

Laboratorio 10: Espectroscopia infrarroja 11

Laboratorio 11: Espectroscopia UV-VIS

Laboratorio 12: Fotoquimica

Laboratorio 13: Simulacion y modelado de espectros de RMN

-10-
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V.- COMPETENCIAS

B GENERALES:

Las competencias generales del titulo, CG1, CG2, CG3, CG5, CG6, CG7, CGS8, CGY,
CG10, CG11, CGI12 y CG13, desarrolladas en el modulo fundamental, CG-MF, y que
son de aplicacion en esta asignatura son las siguientes:

CG1-MF1:
CG2-MF1:
CG3-MF1:
CG5-MF1:

CG6-MF1:
CG7-MF1:
CG8-MF1:
CGY9-MF1:

CG10-MF1:
CG10-MF2:

CG11-MF1:
CG11-MF2:

CG12-MF1:

CG13-MF1:

B ESPECIFICAS:

Reconocer los procesos quimicos en la vida diaria.

Relacionar la Quimica con otras disciplinas.

Continuar sus estudios en areas multidisciplinares.

Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos
esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con las
areas de la Quimica.

Analizar y resolver problemas cualitativos y cuantitativos.
Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para
solucionarlos.

Consultar y utilizar informacion cientifica y técnica de forma
eficaz.

Demostrar conocimientos sobre materiales de laboratorio y
habilidades practicas.

Manipular con seguridad materiales quimicos.

Reconocer y valorar los riesgos en el uso de sustancias quimicas
y procedimientos de laboratorio.

Manejar instrumentacion quimica estandar.

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-MFQF?2:

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 d&tomos, las moléculas y los
solidos.

Explicar el origen de los fendmenos espectroscopicos y el
fundamento cuantico de las diferentes técnicas para la

-11-
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determinacion de los diversos parametros estructurales
moleculares.

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

Las competencias transversales del titulo, CT1, CT2, CT3, CT5, CT6, CT7, CT11 y
CT12, desarrolladas en el médulo 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 informacidén 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 autdnomo.

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

VI. - RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

Una vez superada esta asignatura, en relacion a las ensefnanzas incluidas en el programa
teodrico y practico, el alumno debe ser capaz de:

TEMA 1.

Leccion 1.

1. Conocer los origenes de la teoria cuantica.

2. Aplicar las ecuaciones del efecto fotoeléctrico.
3. Explicar el caracter ondulatorio de la materia.
4. Aplicar la ecuacion de De Broglie.

Leccion 2.

1. Describir y explicar la ecuacion de Schrodinger.
2. Utilizar el concepto de estados estacionarios.
3. Explicar el concepto de funcidon de onda y la interpretacion probabilistica.

Leccion 3.

Al

Conocer y manejar el concepto de operador.

Utilizar ecuaciones de valores propios.

Utilizar el operador Hamiltoniano y calcular valores esperados.
Conocer las reglas de conmutacion y la compatibilidad de observables.
Deducir la relacion de incertidumbre.
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Leccion 4.

1.

Aplicar y resolver la ecuacion de Schrodinger a la particula en una caja de una o mas
dimensiones.

2. Explicar la relacion entre la cuantizacion de la energia y el confinamiento espacial.

3. Explicar el concepto de degeneracion y su relacion con la simetria.

Leccion 5.

1. Utilizar el oscilador armoénico como modelo de vibracion de una molécula.

2. Aplicar y resolver la ecuacion de Schrodinger a un oscilador arménico.

3. Calcular los niveles de energia y estudiar las propiedades de las funciones de onda
del oscilador armoénico.

4. Aplicar el teorema del virial.

5. Resolver problemas del oscilador arménico.

Leccion 6.

1. Utilizar el rotor rigido como modelo de rotacién de una molécula.

2. Resolver la ecuacion de Schrédinger para un rotor rigido y conocer los conceptos
basicos de la teoria cuantica del momento angular.

3. Utilizar los operadores del momento angular y sus propiedades de conmutacion.

4. Describir los armonicos esféricos y sus representaciones.

5. Resolver problemas del rotor rigido.

TEMA 1I.

Leccion 7.

1. Escribir la ecuacion de Schrodinger para el &tomo de hidrogeno.

2. Descomponer la ecuacion en parte radial y angular y esquematizar la resolucion de
la ecuacion de Schrodinger.

3. Describir los valores posibles de los numeros cudnticos.

4. Analizar la dependencia de la parte radial de la funcion de onda con la distancia.

5. Analizar la dependencia de la parte angular con los dngulos de Euler.

6. Calcular el nimero de maximos y minimos de las funciones de onda radial y angular
en funcion de los nimeros cuanticos.

7. Escribir la energia de los orbitales en funcion del nimero cuantico principal 7.

8. Relacionar el momento angular total y su proyeccion sobre el eje z con los nlimeros
cuanticos /'y m.

9. Describir e interpretar el experimento de Stern-Gerlach.

10. Justificar la existencia de un momento angular de espin.
11. Calcular el momento angular total del &tomo de hidrogeno.
12. Interpretar el espectro del atomo de hidrogeno.

Leccion 8.

1. Escribir la ecuacion de Schrodinger para el atomo de helio.

2. Mostrar el efecto de la repulsion electronica en la posible resolucion de la ecuacion
de Schrodinger para el atomo de helio.

3. Escribir una solucién aproximada para la ecuacion.

4. Formular el principio variacional.

5. Explicar el fenémeno de apantallamiento y analizar la dependencia de la energia con
la carga efectiva.

6. Escribir la expresion del método de Hartree-Fock.

7. Describir el método del Campo Autoconsistente.
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9.

10.
11.
12.

Justificar la antisimetria de la funcidon de onda electronica por la indiscernibilidad de
los electrones.

Mostrar que un determinante de Slater produce una funciéon de onda electronica
antisimétrica.

Escribir el determinante de Slater para el atomo de helio.

Definir y aplicar el principio de exclusion de Pauli.

Relacionar la energia de los orbitales con su configuracion electronica.

Leccion 9.

1. Definir el acoplamiento de momentos angulares orbitales y de espin dentro del
esquema de acoplamiento LS.

2. Distinguir entre electrones equivalentes y no equivalentes.

3. Determinar los términos electronicos resultantes de un acoplamiento de momentos
angulares.

4. Ordenar los términos electronicos en funcion de sus momentos angulares totales de
espin y orbital mediante las reglas de Hund.

5. Obtener el momento angular total de atomo polielectrénico.

6. Aplicar las reglas de seleccion a los transitos en los espectros atdmicos.

TEMA III.

Leccion 10.

1.

2.
3.

Aplicar el método variacional en la resolucion de la ecuacion de Schrodinger
electronica utilizando orbitales moleculares CLOA para la molécula Ho'.

Ordenar energéticamente los OM-CLOA obtenidos para la molécula H".

Dibujar esquematicamente la densidad de carga electronica para orbitales enlazantes
y antienlazantes.

Leccion 11.

1.

2.

8.

Definir el hamiltoniano de la molécula de H> y explicar el término de repulsion
electronica.

Presentar y explicar las aproximaciones utilizadas para resolver la ecuacion de
Schrodinger electronica para la molécula de Ho.

Explicar las configuraciones electronicas moleculares para las moléculas diatdmicas
homonucleares del primer y segundo periodos.

Definir, analizar y justificar el orden de enlace, la energia de disociacion y las
propiedades fisicas de las moléculas diatobmicas homonucleares del primer y segundo
periodos.

Explicar los términos electronicos moleculares de las moléculas diatomicas del
primer y segundo periodos.

Definir y explicar la correlacion electronica y la integral de configuraciones.
Presentar y discutir las configuraciones electronicas moleculares para las moléculas
diatomicas heteronucleares sencillas de atomos similares y de &atomos muy
diferentes.

Definir y estimar el caracter iénico de un enlace.

Leccion 12.

1.

2.
3.

Contrastar la geometria molecular con la estructura electronica de moléculas
poliatomicas sencillas.

Presentar y explicar los orbitales moleculares localizados y deslocalizados.
Introducir el concepto de orbitales hibridos.
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Aplicar los orbitales moleculares deslocalizados y localizados a moléculas
poliatomicas de geometria lineal (BeH>), trigonal plana (BH3) y tetraé¢drica (CHa).
Explicar y analizar la geometria de las moléculas triatdbmicas no lineales (H20).
Presentar y discutir los diagramas de correlacion de Walsh.

Presentar la aproximacion m-electrénica en los hidrocarburos conjugados y
aromaticos: eteno, butadieno y benceno.

Aplicar el método aproximado de Hiickel para obtener las funciones de onda
moleculares y algunas propiedades de moléculas sencillas con enlaces
deslocalizados.

Leccion 13.

1. Diferenciar los métodos mecano-clasicos y mecano-cuanticos para la prediccion de
estructuras moleculares.

2. Describir los términos de energia usados en los métodos de mecanica molecular.

3. Describir los términos del hamiltoniano electronico molecular y razonar la necesidad
de recurrir a métodos aproximados para resolver la ecuacién de ondas electronica
molecular.

4. Justificar el uso de funciones determinantes (determinantes de Slater) como
funciones de onda aproximadas y describir el proceso autoconsistente de resolucion
de la ecuacion de Schrodinger electronica para un sistema molecular.

5. Exponer las ventajas e inconvenientes de desarrollar las funciones monoelectrénicas
(orbitales moleculares) en términos de un conjunto de funciones de base conocidas.

6. Especificar las funciones de base mas comunes.

7. Describir la estrategia de los métodos semiempiricos: aproximaciones numéricas y
parametrizacion.

8. Resumir el concepto de correlacion electronica y los esquemas de los métodos de
correlacion.

9. Realizar calculos de energia electronica molecular mediante programas estandar de
modelizacién disponibles.

10. Analizar la informacidn suministrada por el programa relativa a la energia molecular,
geometria de equilibrio, energia y descripcion de los orbitales moleculares,
distribucion de carga y modos normales de vibracion.

TEMA 1V.

Leccion 14.

1. Describir el espectro electromagnético y localizar en el espectro las zonas
correspondientes a las distintas técnicas de espectroscopia molecular.

2. Explicar la ley de Planck y radiacion del cuerpo negro.

3. Explicar la interaccidon materia-radiacion y realizar céalculos sencillos con los
coeficientes de Einstein y magnitudes relacionadas.

4. Describir el funcionamiento bésico de un laser y los requisitos necesarios para que
un determinado sistema produzca radiacion laser.

5. Explicar los distintos tipos de laseres, su funcionamiento y diferencias.

6. Definir el momento de transicion y la relacion con las intensidades de las transiciones
espectroscopicas y las reglas de seleccion.

7. Realizar calculos con la ley de Lambert-Beer para extraer informacion de las bandas
espectrales.

8. Describir las distintas contribuciones al ensanchamiento de las lineas espectrales.

9. Explicar los fundamentos de la radiacion laser y los principales tipos de laseres.
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Leccion 15.

1.

nhw

Aplicar la aproximacion de Born-Oppenheimer para separar el movimiento nuclear
del electronico.

Dibujar curvas de energia potencial y especificar la energia de disociacion y la
geometria molecular de minima energia.

Describir superficies de energia potencial.

Separar los movimientos internos vibracional y rotacional.

Calcular la energia vibrorrotacional haciendo uso de los modelos del oscilador
armonico y rotor rigido.

Leccion 16.

1.

2.

6.
7.
8.

Definir el momento angular de espin (nucleo y electrén) y el momento dipolar
magnético. Determinar el nimero de estados nucleares a partir del espin nuclear.
Calcular y representar la energia de los estados de espin nuclear en presencia de un
campo magnético dado. Calcular la frecuencia de resonancia de un nucleo no
apantallado.

Justificar la influencia de la temperatura y del campo magnético aplicado en la
intensidad de las sefales de RMN.

Explicar el fendémeno de apantallamiento. Definir el desplazamiento quimico y las
escalas para medirlo. Realizar célculos sencillos de desplazamiento quimico.
Explicar el acoplamiento espin-espin. Predecir el aspecto de espectros de moléculas
organicas sencillas mediante la aproximacion de primer orden.

Describir de modo general las técnicas experimentales de RMN.

Indicar algunas de las aplicaciones mas importantes de la RMN.

Describir la espectroscopia de espin electronico y sus principales aplicaciones.

Leccion 17.

1.

2.

Describir el espectro de rotacion pura: espectroscopias de Microondas e Infrarrojo-
Lejano y definir los intervalos espectrales correspondientes.

Explicar los estados o niveles de energia, las reglas de seleccion y las transiciones
espectrales que proporcionan los espectros de rotaciéon en moléculas diatomicas
seguin los modelos de rotor rigido y rotor elastico.

Calcular la distribucion de la intensidad de las lineas en espectros de rotacion pura
de moléculas diatomicas, de acuerdo con la ley de distribucion de Boltzmann.
Establecer la clasificacion de las moléculas poliatdbmicas mediante los momentos de
inercia en tipos diferentes de rotores.

Explicar el efecto de la sustitucion isotopica en las moléculas (isotopomeros) para
determinar constantes moleculares.

Describir el efecto Stark de primer orden en los espectros de rotacion pura.

Indicar algunas de las aplicaciones mas importantes de la espectroscopia de
microondas.

Leccion 18.

l.
2.

e

Distinguir las zonas de la region infrarroja: IR-cercano, IR-medio e IR-lejano.
Aplicar el modelo del oscilador armonico para estudiar la vibracion de moléculas
diatomicas.

Describir el modelo del oscilador anarmonico. Calcular los niveles de energia y
aplicar las reglas de seleccion.

Predecir espectros de vibracion-rotacion de moléculas diatomicas.

Explicar la influencia de la vibracion sobre la rotacion.

Describir los modos normales de vibracion.
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9.

10.

Explicar las bandas fundamentales, sobretonos y bandas de combinacion.
Distinguir las vibraciones paralelas y perpendiculares y predecir los perfiles de las
bandas de vibracion-rotacion.

Explicar la influencia del espin nuclear en la intensidad relativa de las lineas de
rotacion.

Describir los métodos experimentales y las aplicaciones de la espectroscopia
infrarroja.

Leccion 19.

1.

2.
3.

Describir el mecanismo de interaccion materia-radiacion por efecto de dipolo
inducido y el concepto de polarizabilidad molecular.

Desarrollar las teorias clasica y cuantica que justifican el efecto Raman.

Describir los espectros Raman de rotacion pura y de vibracion-rotacion de moléculas
diatémicas y poliatomicas y las reglas de seleccion para las diferentes transiciones
espectrales.

Realizar calculos sobre la posicion de las diferentes bandas de vibracién y lineas de
rotacion de los espectros Raman de moléculas sencillas.

Relacionar la actividad Raman e IR de las diferentes vibraciones en las moléculas
poliatomicas.

Utilizar el grado de polarizacion de las vibraciones, relacionarlo con su simetria, y
determinar la simetria molecular.

Leccion 20.

1.
2.

Describir los estados electronicos moleculares y las transiciones electronicas puras.

Utilizar la notacion de estados electronicos en moléculas diatomicas y las reglas de
seleccion.

Explicar la estructura vibracional de una banda electrénica haciendo uso del principio
de Frank-Condon.

Describir los tipos de transiciones electronicas en moléculas poliatomicas.

Explicar los fendmenos de desactivacion de estados electronicos excitados:
fluorescencia y fosforescencia.

Estudiar los procesos de fotodisociacion y predisociacion.

Describir los métodos experimentales y las aplicaciones de la espectroscopia
electrénica.

VII. - HORAS DE TRABAJO Y DISTRIBUCION POR ACTIVIDAD

Presencial IIELENE
Actividad autonomo Créditos
(horas)

(horas)
Clases tedricas 56 56,5 4.5
Seminarios 20 17,5 1,5
Tutorias / Trabajos dirigidos 8 12 0,8
Practicas de laboratorio 42 58 4.0
Preparacion de trabajos y examenes 6 24 1,2
Total 132 168 12
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VIII.- 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 dardn 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
suministrard al alumno una relacion de dichos problemas/ejercicios con el objetivo de que
intente su resolucion previa a las clases, lo que incluira en algunos casos la consulta de
informacion cientifica. El proceso de resolucion 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 discutiran los resultados
de los alumnos en grupos reducidos y, posteriormente, se llevara 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 hard especial énfasis en relacionar los aspectos 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-MFI, y las
transversales CT12-MF1 y CT12-MF2

Se realizaran tutorias dirigidas cuya mision fundamental sera la realizacion de ejercicios y
la resolucion de cuestiones tedrico-practicas. Los ejercicios que se les planteen a los alumnos
se les entregaran con anterioridad para que sean resueltos por ellos y se recogeran en las
tutorias. Los alumnos participaran activamente en la resolucion publica y correccion de los
mismos. Todo ello permitira que el alumno ponga en practica sus habilidades en la obtencion
de informacion, desarrollando habilidades relacionadas con el manejo de informacion
bibliografica y de trabajo en equipo (CT2-MF1, CT3-MF1 y CT5-MF1).

El profesor podra programar 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 realizardn de forma presencial en los horarios indicados por cada
profesor o, excepcionalmente, de modo virtual.
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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
utilizara 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.

Se realizara un laboratorio durante todo el curso con tematicas directamente relacionadas
con los contenidos de la asignatura. Este laboratorio constara 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 tedéricas en las que se desarrollaran las
competencias especificas (CE11-MFQF2, CE11-MFQF3, CE12-MFQF1, CE12-MFQF2 y
CE13-MFQF3). Algunas préacticas se plantearan utilizando una metodologia investigadora,
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
calculo disponibles en el laboratorio, siempre bajo la guia y supervision del profesor.
Finalmente, el alumno presentara informes cientificos individuales de algunas de las
practicas realizadas (CT1-MF1, CT2-MF2, CT3-MF3, CT5-MF1, CT7-MF1).

Parte de la bibliografia recomendada y parte del material de apoyo que se deposita en el
campus virtual para el desarrollo de las actividades docentes de esta asignatura estaran en
inglés. De forma especifica, una parte de estas actividades se desarrollaran en inglés.

IX.- BIBLIOGRAFIA

B BASICA:

Engel, T., Reid, P.: Physical Chemistry. Pearson 3rd ed. (2013). (Existe traduccion
al espafiol de la 1* Edicion: Quimica Fisica, Pearson Addison Wesley, Madrid,
2006.)

Engel, T.: Physical Chemistry, Quantum Chemistry and Spectroscopy. Pearson
(2019)

Atkins, P. W.; De Paula, J.; Keeler, J.: Atkins Physical Chemistry. Oxford University
Press 2023 (12th Ed). (Existe traduccion al espafiol: Quimica Fisica, 8 Edicion,
Editorial Médica Panamericana, Buenos Aires, 2008.)

Levine, IN.: Physical Chemistry 6 Ed. Mc Graw Hill, India (2011). (Existe
traduccion al espanol: Fisicoquimica, 5* ed., McGraw-Hill/Interamericana de
Espana, Madrid, 2004).

B COMPLEMENTARIA:

Jim Baggott, The Quantum Cookbook. Oxford 2020.
Bertran Rusca, J.; Nufiez Delgado, J. (coord.): Quimica Fisica, Volumen I, Ariel
Ciencia, 2002.

Levine, I. N.: Quantum Chemistry, 7" Edition. Prentice Hall, 2013. (La quinta
edicion esta traducida como Quimica Cudntica. Prentice Hall. 2001).

Berry, R. S.; Rice, S. A.; Ross, J.: Physical Chemistry, 2™ ed., Oxford University
Press, New York, 2000.

McQuarrie, D. A.; Simon, J. D.: Physical Chemistry: A Molecular Approach,
University Science Book, 1997.
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Bertran Rusca, J.; Nufiez Delgado, J. (coord.): Problemas de Quimica Fisica, Delta
Publicaciones, 2007.

Mc Halle, J.: Molecular Spectroscopy CRC Taylor and Francis, 2017.

Levine, I. N.: Molecular Spectroscopy, Wiley 1975. (Existe traduccion al espafiol:
Espectroscopia Molecular, AC. 1980).

Maurya, R.C., Mir, J. C.; Molecular Symmetry and Group Theory: Approaches in
Spectroscopy and Chemical Reactions. De Gruyter Textbook 2019.

Lesk, A.: Introduction to Symmetry and Group Theory for Chemists. Kluwer, New
York, 2004.

X.- 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 sera
necesario alcanzar una nota minima de 5 sobre 10 en el computo total de todas las actividades
evaluadas. Parte de estas actividades se evaluara en inglés.

Las calificaciones de las actividades previstas para la evaluacion de la asignatura se
comunicaran a los estudiantes tan pronto como estén disponibles.

B EXAMENES ESCRITOS: 65%

Convocatoria ordinaria: se realizaran dos examenes parciales y un examen final,
comunes a todos los grupos.

Para superar esta convocatoria por parciales serd necesario:

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

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

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

Los alumnos que superen esta 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 la convocatoria ordinaria. Para poder
optar por la modalidad de examen parcial-final en la convocatoria ordinaria 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 examenes, parciales, finales y parcial-final de la convocatoria ordinaria
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 la convocatoria ordinaria, los alumnos que se presenten unicamente a un parcial, por
tener el otro aprobado, realizaran un examen equivalente, en nimero de preguntas y
duracion, a los que se presenten al examen final.

En la convocatoria extraordinaria se realizard un Unico examen final semejante al
realizado en la convocatoria ordinaria. Quienes no aprueben la asignatura en la
convocatoria ordinaria deberan examinarse de todo el temario.
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En cualquier caso, es imprescindible alcanzar una nota superior a 4 puntos sobre 10 para
que el examen contribuya a la nota final de la asignatura. Tanto en la convocatoria
ordinaria como en la extraordinaria, cuando se realice un examen que cubra la totalidad
del contenido de la asignatura, se exigira un minimo de 1.5 sobre 5 en la parte del examen
(primer o segundo cuatrimestres) en la que se haya obtenido la menor puntuacion.

Las notas de los exdmenes parciales se publicaran en un plazo maximo de 20 dias a partir
de la fecha de los mismos. En todo caso, se respetara el plazo minimo de siete dias entre
la publicacion de las calificaciones y la fecha del examen final de la asignatura.

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: 10%

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 periddicamente en las clases presenciales. En cada cuatrimestre, se
propondran, contestaradn y evaluaran algunos ejercicios o controles en inglés.

- 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 la convocatoria ordinaria por este concepto se
mantendra en la convocatoria extraordinaria.

Competencias evaluadas: CG1-MF1, CG2-MF1, CG3-MF1, CG5-MF1, CG6-MF1,
CG7-MF1, CG8-MF1, CE11-MFQF2, CE12-MFQF1, CE12-MFQF2, CE13-MFQF3,
CTI1-MF1, CT2-MF1, CT3-MF1, CT5-MF1, CT6-MF1, CT11-MF1, CT12-MF1, CT12-
MF2.

B LABORATORIO: 25%

Los alumnos desarrollaran en grupos reducidos a lo largo del curso una serie de practicas
de laboratorio tanto de cardcter experimental como de calculo y de utilizacion de
herramientas teoricas, siendo la asistencia a estas practicas obligatoria. Se valorara la
actitud general de los alumnos en el laboratorio, su trabajo durante las sesiones de
practicas, la obtencion por el alumno de habilidades teorico-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.

Durante el desarrollo del laboratorio, los profesores encargaran ejercicios o elaboracion
de datos que seran entregados en el plazo que se establezcan y contardn para la
evaluacion de la sesion practica.

Cada alumno entregara obligatoriamente al final del laboratorio, en los plazos que se
indiquen, una memoria que contenga el tratamiento de los datos de las practicas
realizadas en el laboratorio establecido por los coordinadores. La evaluacion de la
actividad presencial e informes constituird un 70% de la calificacion del laboratorio. El
30% restante de la calificacion corresponderd a un examen especifico una vez acabado
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el laboratorio, requiriéndose que la calificacion en este examen sea igual o superior a
4. Si la nota del laboratorio fuera inferior a 4 sobre 10, esta actividad no contribuira a la
calificacion global de la asignatura.

Los alumnos que no hayan alcanzado la nota de 4/10 en el examen de laboratorio de la
convocatoria ordinaria, podrdn presentarse a dicho examen en la convocatoria
extraordinaria, siempre que hayan superado las actividades presenciales con una nota
mayor o igual a 4. A los alumnos que hayan alcanzado la calificacion global del
laboratorio en la convocatoria ordinaria igual o superior a 4/10, se les mantendra en la
convocatoria extraordinaria.

En aquellos casos en que un estudiante suspenda la asignatura, pero haya aprobado el
laboratorio con una nota mayor o igual que 5, se le mantendra la calificacion de la
actividad presencial e informes durante un maximo de dos cursos académicos
consecutivos. Asimismo, si habiendo aprobado el laboratorio hubiera obtenido una nota
mayor o igual a 5 en la evaluacion de las sesiones de Teoria de Grupos y Simetria, se le
eximird de asistir a las mismas, conservandole también la calificacion por un maximo de
dos cursos académicos consecutivos. No obstante, si no hubiera obtenido esa calificacion
minima en las sesiones de Teoria de Grupos y Simetria, aun habiendo aprobado el
laboratorio, deberd asistir con caracter obligatorio a estas sesiones para ser evaluado de
nuevo. En dicho caso, la nota obtenida en la evaluacion de estas sesiones sera prorrateada
con la obtenida y guardada del resto de las practicas. Ademas, debera realizar el
examen de los contenidos del laboratorio en la convocatoria ordinaria o en la
extraordinaria 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. Para poder ser evaluado
el estudiante debera haber participado al menos en el 70% de las actividades presenciales.
La actitud del alumno y su participacion activa en todas las actividades docentes se
valorara positivamente en la calificacion final.
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PLANIFICACION DE ACTIVIDADES - CRONOGRAMA

TEMA ACTIVIDAD HORAS GRUPOS INICIO FIN

Clases Teoria 8 1

I. Fundamentos Clases Problemas 2 1 1* Semana 4* Semana
Tutoria programada 1 1
Clases Teoria 8 1

Il. Estructura Atémica Clases Problemas 2 1 4" Semana 8" Semana
Tutoria programada 1 1
Clases Teoria 12 1

s . Clases Problemas 6 ! 8* Semana 14* Semana

Ill. Estructura Molecular y Enlace Quimico

Tutoria programada 2 1
Laboratorio 15 4
Clases Teoria 28 1
Clases Problemas 10 1

IV. Espectroscopia 15* Semana 28* Semana
Tutoria programada 4 1
Laboratorio 27 4

PLANIFICACION POR GRUPO DE TEORIA
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Actividad
docente

Clases de teoria

Seminarios

Tutorias

Tutorias
dirigidas

Competencias
asociadas

CG1-MF1, CG2-
MF1, CG3-MFI,
CG5-MF1, CG6-
MF1, CG7-MF1,
CG8-MF1, CT1-
MF1, CT2-MF1,
CT3-MF1, CT5-
MF1, CT7-MF1,
CT11-MF1,
CTI12-MFI,
CTI12-MF2,
CE11-MFQF2,
CE11-MFQF3,
CE12-MFQFI,
CE12-MFQF2,
CE13-MFQF3

CT2-MF1, CT3-
MF1, CT5-MFI,
CT3-MF1, CE11-
MFQF2, CE11-
MFQF3, CE12-
MFQF1, CE12-
MFQF2, CE13-
MFQF3

RESUMEN DE LAS ACTIVIDADES

Actividad Profesor

Exposicion de conceptos
teodricos y planteamiento de
cuestiones y nuevos
objetivos.

Aplicacion de la teoria a la
resolucion de ejercicios
numéricos y problemas.
Planteamiento de nuevas
cuestiones.

Direccion y supervision del
estudio y actividades del
alumno. Planteamiento de
cuestiones. Resolucion de
dudas.

Propuesta y valoracion critica
de trabajos. Exposicion y
planteamiento de nuevos
objetivos

Actividad alumno

Toma de apuntes. Resolucion de
cuestiones. Desarrollo de los nuevos
objetivos. Formulacion de preguntas y
dudas.

Resolucion de los ejercicios
numéricos, problemas y cuestiones.
Formulacion de preguntas y dudas.

Consulta al profesor sobre las
dificultades conceptuales y
metodolodgicas que encuentra al
estudiar la materia. Planteamiento de
cuestiones y respuesta a las propuestas
por el profesor.

Cooperacion con los compaifieros en la
elaboracion de trabajos. Analisis
critico de los trabajos de otros grupos.
Presentacion oral del trabajo
corregido. Formulacion de preguntas y
dudas.
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Procedimiento de

., P NP
evaluacion

Calificacion de las

respuestas realizadas a
preguntas relacionadas 56
con los conceptos

teoricos.

56,5

Calificacion de las
respuestas (planteamiento
y resultado) realizadas
para la resolucion de
ejercicios numéricos y
problemas.

20 175

No evaluable.

Valoracién del trabajo, de
los analisis realizados y 8 12
de la presentacion.

Total

112,5

37,5

20

C

15%



A TG Compe.tencms Actividad Profesor Actividad alumno Procedlmle.lgt() itz P NP Total C
docente asociadas evaluacion

CG6-MF1, CG7-
MF1, CG8-MF1,

CGY9-MF1, CG10-

MF1, CG10-MF2, Aplicacion de los contenidos Valoracién del trabajo

teoricos a problemas .
CG11-MF1, ”
practicos. Desarrollo de . S . realizado y de lo§
CG11-MF2, o . Preparacion, realizacion y estudio de | resultados obtenidos.
CG12-MF1 habilidades experimentales y . .
Laboratorio ) ’ de célculo numérico los contenidos propuestos, Valoracion de los 42 58 100  20%
CGI13-MF1, CTI- -, - Elaboracion de informes de algunas de | informes de practicas
Obtencion y tratamiento de o . .,
MF1, CT2-MF1, datos experimentales las practicas realizadas. presentados. Valoracion
CT3-MF1, CT5- p : de las habilidades y

MF1. CT7-MF1 Herramientas de
CEll’-MFQF2 " modelizacién molecular.

CE11-MFQF3,
CE13-MFQF3

conocimientos adquiridos.

Las de clases de  Propuesta, vigilancia 'y
Examenes teorfa, seminarios  correccion del examen. Preparacion y realizacion.
y tutorias. Calificacion del alumno.

Conecc19n y valoracion 6 24 30 65%
de los examenes.

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