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Descricién A materia pretende ser unha introduccién & Mecdnica Cuantica e a Mecéanica Estadistica orientada as slas
xeral aplicaciéns en Quimica.

Competencias de titulacion

Cddigo

A3 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

Al4 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: relacién entre
propiedades macroscépicas e propiedades de dtomos e moléculas individuais, incluindo as macromoléculas

A19 Aplicar os cofiecementos e a comprensién a resolucién de problemas cuantitativos e cualitativos de natureza basica

A20 Avaliar, interpretar e sintetizar datos e informacién quimica

A22  Procesar datos e realizar calculo computacional relativo a informacién e datos quimicos

A23 Presentar material e argumentos cientificos de xeito oral e escrita a unha audiencia especializada

B4 Procurar e administrar informacion procedente de distintas fontes

B6 Manexar as matematicas, incluindo aspectos tales como andlise de erros, estimacions de ordes de magnitude, uso
correcto de unidades e modos de presentacion de datos

B7  Aplicar os cofiecementos tedricos & practica

B9 Traballar de forma auténoma

B14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

B15 Avaliar de modo critico e construtivo o entorno e a si mesmo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Resultados de Formacién
e Aprendizaxe
Describir unificadamente el campo electromagnético mediante las leyes de Maxwell. Aplicar las A3 B14
condiciones bdsicas de frontera en el vacio o en presencia de medios materiales.
Derivar la ecuacién de propagacién de una onda electromagnética, caracterizada a través de sus A3 B14
principales caracteristicas. Relacionar este concepto con el espectro electromagnético.
Derivar la ecuacién de propagacién de una onda electromagnética, caracterizada a través de sus A3 B14
principales caracteristicas. Relacionar este concepto con el espectro electromagnético.
Enunciar los postulados de la Mecdnica Cudntica y sus consecuencias en la reformulacién de la A3 B14
teoria microscépica de la Fisica Clasica. B15
Explicar los fundamentos de la teoria de operadores matematicos, incluyendo los conceptos de A3 B9
funcién y valor propio, espectro, linealidad y hermiticidad, espacio de funciones, etc. Al9 B14
Escribir los operadores fundamentales de la Mecanica Cudantica (posicién, momento lineal y A3 B9
angular, hamiltoniano de sistemas sencillos). Al9 B14
Aplicar los conceptos previos al estudio mecanico-cuantico de sistemas sencillos, como una A3 B6
particula sometida a un potencial de pozo cuadrado infinito, 0 a un potencial arménico, resolviendoA19 B14

la ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo.
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Calcular las funciones y valores propios del operador de momento angular. A3 B6

Al9 B14
Resolver las ecuaciones de onda del &tomo de hidrégeno, calculando sus orbitales. A3 B6
Al9 B14
Resolver la ecuacién de Schrodinger para atomos polielectrénicos mediante métodos aproximados.A3 B6
Al9 B14
A20
Explicar de forma sencilla las transiciones entre estados y los espectros de emisién o absorcion A3 B6
resultantes. Al9 B9
A20 B14
A22 B15
A23
Enunciar las leyes de la Mecdnica Estadistica que rigen el comportamiento de sistemas de Al4 B6
particulas, particularizado a la estadistica de Maxwell Boltzmann. Derivar la funcién de particién de A20 B14
un sistema y conocer en detalle su significado fisico. A22
A23
Aplicar la estadistica de Maxwell Boltzmann al caso de los gases ideales mono y poliatémicos para Al4 B4
estimar propiedades termodindmicas a partir de propiedades microscépicas como masa, Al9 B6
geometria molecular y frecuencias de vibracién. B7
Contidos
Tema

Mecéanica Estadistica

Colectivo canoénico.

Funcién de particién canénica para un sistema de particulas que no
interaccionan.

Funcién de particién canénica de un gas ideal puro. Ley de distribucién de
Boltzmann para moléculas no interaccionantes.

Termodindmica estadistica para gases ideales monoatémicos y
diatémicos. Termodinamica estadistica de gases ideales poliatémicos.
Termodindmica estadistica de sistemas reales: fuerzas intermoleculares e
integral de configuracion.

Campo electromagnético: ecuaciones de Maxwell.Corriente de desplazamiento

Ecuaciones de Maxwell. Energia
Ecuacién de ondas

Cuantizacién de la radiacién. Dualidad onda-
corpusculo

Catdastrofe ultravioleta

Efecto fotoeléctrico

Rayos X. Condicion de Bragg. Radiacién de frenado
efecto Compton

Dualidad onda-corpusculo

Principios de Mecanica Cuéntica

Introduccién

Revisién de conceptos previos
Fundamentos matematicos

Postulados de la Mecdnica Cuantica
Relacién de indeterminacién de Heisenberg

Estudio mecano-cuantico de sistemas modelo

Introduccién

Particula en una caja de potencial
Oscilador arménico

Rotor rigido. Momento angular

Métodos aproximados

Introduccién.
Método de variaciones.
Método de perturbaciones.

Atomos hidrogénicos

Introduccién.

Resolucién de la parte radial de la ecuacidn de Schrédinger. Orbitales
atémicos.

Espin electrénico.

Acoplamiento espin-drbita.

Estructura hiperfina.

Espectros atémicos.

Atomos polielectrénicos

Aproximacién de electrones independentes
Principio de antisimetria

Método SCF-HF

Términos electrénicos

Espectros atémicos

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Sesion maxistral

26 39 65
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Resolucidn de problemas e/ou exercicios 13 45.5 58.5
Qutros 2 4.5 6.5
Probas de resposta curta 4 6 10
Probas de resposta longa, de desenvolvemento 4 6 10

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

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Sesion maxistral

Presentacién dos temas por parte do profesor.

Resolucién de
problemas efou
exercicios

Resolucién indivudual ou en grupo de problemas e cuestidns, tanto titorizado polo profesor na aula
como traballo auténomo do alumno.

Outros

Titorfa personalizada dos alumnos para resolver posbiles dibidas e orientar sobre posibles

ampliaciéns da materia explicada.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Sesion maxistral

Respostas as preguntas relacionadas coa materia que plantexen os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e nas titorias. Os alumnos cofieceran dende principio de curso os
horarios de titorias de tédolos profesores da materia. Nas titorias os alumnos poderan revisa-
los seus exames.

Resolucién de problemas
e/ou exercicios

Respostas as preguntas relacionadas coa materia que plantexen os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e nas titorias. Os alumnos cofieceran dende principio de curso os
horarios de titorias de tédolos profesores da materia. Nas titorias os alumnos poderan revisa-
los seus exames.

Outros Respostas as preguntas relacionadas coa materia que plantexen os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e nas titorias. Os alumnos cofieceran dende principio de curso os
horarios de titorias de tédolos profesores da materia. Nas titorias os alumnos poderan revisa-
los seus exames.

Probas Descricidn

Probas de resposta longa,
de desenvolvemento

Respostas as preguntas relacionadas coa materia que plantexen os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e nas titorias. Os alumnos cofieceran dende principio de curso os
horarios de titorias de tédolos profesores da materia. Nas titorias os alumnos poderan revisa-
los seus exames.

Probas de resposta curta

Respostas as preguntas relacionadas coa materia que plantexen os alumnos nas clases de
resolucion de problemas e nas titorias. Os alumnos cofieceran dende principio de curso os
horarios de titorias de tédolos profesores da materia. Nas titorias os alumnos poderan revisa-
los seus exames.

Avaliacion

Descricion Cualificacion

Resolucién de problemas e/ou

exercicios

Basicamente se centrard en la resolucién de ejercicios en el aula. No 0
obstante, se podra tambien pedir al alumno que entregue ejercicios

propuestos y que el resuelva de manera auténoma. En este caso el profesor

podra pedir al alumno que le explique indivdualmente como ha resuelto el

ejercicio.
Probas de resposta curta Celebraranse probas de resposta curta polo total da asignatura 100
Probas de resposta longa, de O remata-lo curso celebrarase unha proba completa. 0

desenvolvemento

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Durante el curso se realizaran tres pruebas cortas que contendran problemas y cuestiones. De manera voluntaria, los
alumnos podran obtener puntos adicionales participando en la resolucidn de ejercicios en los seminarios o de manera activa
en las clases. También podran presentarse a un examen final, que incluiré toda la materia, que les permitird aumentar la
puntuacién alcanzada en los parciales.

Todo alumno deberd alcanzar al menos una calificacién de 4 sobre 10 en el global de sus pruebas escritas para poder
acumular la puntuacién correspondiente a resolucién de ejercicios.

En la segunda convocatoria se mantendra la puntuacién alcanzada mediante la resolucién de ejercicios. Este examen se
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valorard de manera semejante al examen final.

El alumno que no se presente a ninguna prueba durante el curso serd calificado en primera convocatoria como no

presentado.

Bibliografia. Fontes de informacion

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

J. Bertrdn y otros, Quimica Cudntica, 2000,

M. Alonso y E.J. Finn, Fisica, 1976,

I. N. Levine, Fisicoquimica, 2004,

Recomendacidns

Materias que contintdan o temario

Quimica fisica I1/V11G200V01403

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Fisica: Fisica I/V11G200V01102
Fisica: Fisica 11/V11G200v01201
Matematicas: Matematicas I/V11G200V01104
Matematicas: Matematicas 11/V11G200V01203
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