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Descricién A materia pretende ser unha introducién 4 Mecanica Cudntica e 8 Mecénica Estatistica, orientada &s suas
xeral aplicaciéns en Quimica.

Competencias

Cddigo

C3 Demostrar cofiecemento e comprensidn de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios da Mecénica
Cuantica e a sUa aplicacién na descricién da estrutura e as propiedades de atomos e moléculas

Cl4 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: relacién entre
propiedades macroscépicas e propiedades de dtomos e moléculas individuais, incluindo as macromoléculas

C19 Aplicar os cofiecementos e a comprensién a resolucién de problemas cuantitativos e cualitativos de natureza basica

C20 Avaliar, interpretar e sintetizar datos e informacién quimica

C22 Procesar datos e realizar calculo computacional relativo a informacién e datos quimicos

C23 Presentar material e argumentos cientificos de xeito oral e escrita a unha audiencia especializada

D1 Comunicarse de forma oral e escrita en polo menos unha das linguas oficiais da Universidade

D3 Aprender de forma auténoma

D4 Procurar e administrar informacién procedente de distintas fontes

D5  Utilizar as tecnoloxias da informacién e das comunicaciéns e manexar ferramentas informéaticas basicas

D6  Manexar as matemadticas, incluindo aspectos tales como analise de erros, estimacions de ordes de magnitude, uso
correcto de unidades e modos de presentacién de datos

D7  Aplicar os cofiecementos teéricos a practica

D8  Traballar en equipo

D9  Traballar de forma auténoma

D12 Planificar e administrar adecuadamente o tempo

D13 Tomar decisidns

D14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

D15 Avaliar de modo critico e construtivo o entorno e a si mesmo

Resultados de aprendizaxe

Resultados previstos na materia Resultados de Formacion
e Aprendizaxe

Describir de xeito unificado o campo electromagnético mediante as leis de Maxwell. Aplicar as C3 D1
condicions basicas de fronteira no baleiro ou en presenza de medios materiais. D12

D14
Derivar a ecuacién de propagaciéon dunha onda electromagnética, caracterizada a través das suas C3 D12
principais caracteristicas. Relacionar este concepto co espectro electromagnético. D14
Explicar os fendmenos empiricos relacionados coa interaccién radiacién C3 D12
materia non explicados pola Teoria Clasica, e as soluciéns propostas para D14
a sUa resolucién (dualidade onda corpUsculo, cuantizacién da radiacién). D15
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Enunciar os postulados da Mecénica Cuantica e as sUas consecuencias na reformulacién da teoria
microscépica da Fisica Clasica.

Explicar os fundamentos da teoria de operadores matematicos, incluindo os conceptos de funcién
e valor propio, espectro, linealidad e hermiticidad, espazo de funciéns, etc.

C3

Escribir os operadores fundamentais da Mecénica Cudntica (posicién, momento lineal e angular,
hamiltoniano de sistemas sinxelos).

C3
C19

Aplicar os conceptos previos ao estudo mecdanico-cuantico de sistemas sinxelos, como unha
particula sometida a un potencial de pozo cadrado infinito, ou a un potencial harménico,
resolvendo a ecuacién de Schrodinger independente do tempo.

C3
C19

Calcular as funciéns e valores propios do operador de momento angular.

C3
C19

Resolver as ecuaciéns de onda do dtomo de hidréxeno, calculando os seus orbitais.

C3
C19

Resolver a ecuacién de Schrodinger para dtomos polielectrénicos mediante métodos aproximados.

C3
C19
C20

D12
D13
D14

Explicar de forma sinxela as transiciéns entre estados e os espectros de emisidn ou absorcién
resultantes.

c3

C19
C20
C22
C23

D1
D6
D8
D9
D12
D14
D15

Enunciar as leis da Mecénica Estatistica que rexen o comportamento de sistemas de particulas,
particularizado 4 estatistica de Maxwell-Boltzmann. Derivar a funcién de particién dun sistema e
cofecer en detalle o seu significado fisico.

Cl4
C20
C22
C23

D1
D4
D5
D6
D7
D8
D12
D13

Aplicar a estatistica de Maxwell-Boltzmann ao caso dos gases ideais mono e poliatémicos para
estimar propiedades termodinamicas a partir de propiedades microscépicas como masa,
xeometria molecular e frecuencias de vibracién.

Cl4
C19

D1
D4
D5
D6
D7
D8
D12
D13

Contidos

Tema

Campo electromagnético: ecuacidns de Maxwell. Corrente de desprazamento
Ecuaciéns de Maxwell. Enerxia
Ecuacion de ondas

Cuantizacion da radiacién. Dualidade onda- Catastrofe ultravioleta
corpusculo Efecto fotoeléctrico

RAIOS X. Condicién de Bragg. Radiacién de freado

efecto Compton
Dualidade onda-corpusculo
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Principios de Mecénica Cudantica Limitacions da Fisica Clasica e orixe da Mecanica Cuantica
Hipoétese de De Broglie
Relacién de indeterminacién
Postulados da Mecénica Cudntica
Teorema do virial
Estudo mecano-cuantico de sistemas modelo Introducién.
Particula nunha caixa de potencial.
Oscilador harménico.
Momento angular e rotor rixido.
Métodos aproximados Introducién.
Método de variaciéns.
Método de perturbaciéns.
Atomos hidrogénicos Introducién.
Resolucién da parte radial da ecuacién de Schrédinger. Orbitais
hidrogénicos.
Momentos angular e magnético electrénicos.
Espin electrénico.
Axuste espin-0rbita.
Estrutura hiperfina.
Espectros de dtomos hidrogénicos.
Atomos polielectrénicos Aproximacién de electréns independentes.
Principio de antisimetria.
Orbitais de Slater e funcidns basee.
Método SCF-HF.
Termos e niveis electrénicos.
Espectros de dtomos polielectrénicos.
Mecaénica Estatistica Nomenclatura e postulados. Colectivo candnico.
Funcién de particién canénica.
Sistemas de particulas non interaccionantes. Funcién de particién
molecular.
Funcién de particién candnica dun gas ideal puro.
Lei de distribucién de Boltzmann para moléculas non interaccionantes.
Termodindmica estatistica para gases ideais.
Introducién ao estudo de sistemas reais.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Leccién maxistral 25 47.5 72.5
Resolucién de problemas 26 39 65
Actividades introdutorias 1 0.6 1.6
Probas de resposta curta 3 0 3
Probas de resposta longa, de desenvolvemento 4 0 4

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.

Metodoloxia docente

Descricién
Leccién maxistral Exposicién dos aspectos fundamentais de cada tema e formulacién daqueles que se van a abordar
nos seminarios
Resolucién de Resolucién de problemas numéricos, cuestions tedricas e desenvolvemento dos aspectos tedricos
problemas expostos nas Clases Maxistrais coa participaciéon do alumno.

Actividades introdutoriasClase de presentacion da materia con exposicién: de partes do temario, contidos, reparticién en
probas curtas e exame final, normas xerais de avaliacion, etc.

Atencion personalizada
Metodoloxias Descricién

Leccién maxistral Respostas as preguntas relacionadas coa materia que expofian os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e en tutorias. Os alumnos cofiecerdn desde principio de curso os horarios
de tutorias dos profesores da materia. Nas tutorias os alumnos poderan revisar os seus exames

Resolucién de Respostas &s preguntas relacionadas coa materia que expofian os alumnos nas clases de
problemas resolucion de problemas e en tutorias. Os alumnos cofieceran desde principio de curso os horarios
de tutorias dos profesores da materia. Nas tutorias os alumnos poderan revisar os seus exames

Avaliacion
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Descricion Cualificaciéon Resultados de
Formacion e
Aprendizaxe

Resolucién de Consistira na resolucién de exercicios e tests na aula. Poderase tamén 25 Cl9 D1
problemas pedir ao alumno que entregue exercicios propostos e que os resolva C20 D3
de maneira auténoma. Neste caso o profesor podera pedir ao C22 D4
alumno/a que lle explique indivdualmente como resolveu o exercicio. C23 D5
D6
D7
D8
D9

D12

D13

D14

D15
Probas de resposta Celebraranse 2 probas de resposta curta. Referiranse, 37.5 C3 D6
curta respectivamente, 4 materia dos temas 1 a 3 e 4 a 8. A superacion de Cl4 D7
cada unha delas permitirad que os alumnos poidan non volver Cl9 D9

examinarse desa materia no exame final, non asi no exame de C20 D12

segunda oportunidade (Xuno/Xullo). D13

D14
Probas de resposta Ao terminar o curso celebrarase unha proba completa na que os 37.5 C3 D6
longa, de alumnos que o desexen poderdn repetir agueles aspectos que non Cl4 D7
desenvolvemento superaron nas probas curtas realizadas. Cl9 D9

C20 D12

D13

D14

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Durante o curso realizaranse ddas probas curtas referidas aos temas 1-3, a primeira, e aos temas 4-8, a segunda. Ambas
conteran problemas e cuestions e a sua superacién liberard aos alumnos desa parte da materia no exame final de primeira
chamada (Decembro/Xaneiro). De maneira voluntaria, os alumnos poderan participar na resolucién de exercicios nos
seminarios ou entregar exercicios propostos.

Tamén poderdn presentarse a un exame final, que incluird toda a materia, que lles permitird aumentar a puntuacién
alcanzada nos parciais.

Todo alumno deberd alcanzar polo menos unha cualificacién de 3.5 sobre 10 no global das stas probas escritas para poder
acumular a puntuacién correspondente a resolucién de exercicios.

Na segunda convocatoria (Xullo) manterase a puntuacién alcanzada mediante a resolucién de exercicios.

0 alumno que non se presente a ningunha proba escrita (curta ou longa) durante o curso sera cualificado en primeira
convocatoria como non presentado.

Bibliografia. Fontes de informacion

Bibliografia Basica

Bibliografia Complementaria

R. Eisberg, y R. Resnick, Fisica Cuantica, 1983,

M. Alonso y E.J. Finn, Fisica, 2000,

I. N. Levine, Fisicoquimica, 2004,

P.W. Atkins y J. de Paula, Atkin's Physical Chemistry, 2014,
J. Bertran y otros, Quimica Cudntica, 2000,

I.N. Levine, Quimica Cudntica, 2001,

Recomendacions
Materias que contintan o temario
Quimica fisica 1I/V11G200vV01403

Materias que se recomenda ter cursado previamente
Fisica: Fisica I/V11G200V01102

Fisica: Fisica I/V11G200V01201

Matematicas: Matematicas 1/V11G200vV01104
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Matematicas: Matematicas 11/V11G200V01203
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