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Descricién Aplicacién dos principios e métodos da Mecénica Cuéntica ao estudo da estrutura molecular e a
xeral espectroscopia.

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

C6 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios de
Termodindmica e as sUas aplicaciéns en Quimica

Cc8 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principais técnicas de
investigacion estrutural, incluindo a Espectroscopia

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

C20 Avaliar, interpretar e sintetizar datos e informacién quimica

C21 Reconecer e implementar boas practicas cientificas de medida e experimentacién

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

C27 Monitorizar, mediante observacién e medida de propiedades fisicas e quimicas, acontecementos ou cambios e
documentalos e rexistralos de xeito sistematico e fiable

C28 Interpretar datos derivados das observacions e mediciéns do laboratorio en termos do seu significado e relacionalos
coa teoria adecuada

C29 Demostrar habilidades para os calculos numéricos e a interpretacién dos datos experimentais, con especial énfase na
precisién e a exactitude

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 comunicacions e manexar ferramentas informaticas basicas

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

D7  Aplicar os cofiecementos tedricos & practica

D8  Traballar en equipo

D9  Traballar de forma auténoma

D12 Planificar e administrar adecuadamente o tempo

D13 Tomar decisiéns

D14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

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

Paxina 1 de 7



Resultados de aprendizaxe

Resultados previstos na materia

Resultados de Formacion

e Aprendizaxe

Formular hamiltonianos moleculares, utilizar sobre eles a aproximacién de Born-Oppenheimere  C3 D1
discutir as stias consecuencias. C20 D3
C22 D4
C23 D5
D6
D7
D9
D12
D13
D14
Manexar superficies e perfis de enerxia potencial e os conceptos relativos a elas. C3 D1
C19 D3
C20 D4
C22 D5
C28 D6
C29 D7
D9
D12
D13
D14
Aplicar os métodos OM e EV para a descricion da ligazén quimica en sistemas simples e cofiecer C3 D1
(coa suUa orixe) as limitacidéns destes métodos. C8 D3
C19 D4
C20 D5
C21 D6
C22 D7
C23 D9
Cc27 D12
C28 D13
C29 D14
D15
Describir as técnicas de localizacion orbital e o fundamento da hibridacién de orbitais atémicos.  C3 D1
D3
D4
D6
D9
Aplicar (cofiecendo fundamentos e limitaciéns) os principais métodos de célculo para o estudo de C3 D1
estruturas moleculares (HF, DFT, post-HF). C19 D3
C20 D4
C22 D5
C23 D6
C28 D7
C29 D9
D12
D13
D14
Describir as formas de interaccién radiacién-materia e formular regras de seleccién de dipolo C8 D1
eléctrico. D3
D4
D6
D9
Vincular a frecuencia da radiacién co movemento molecular responsable dunha transicién C8 D1
espectroscépica. D3
D4
D6
D7
D9
Xustificar o ensanche das lifias espectrais e o efecto do medio sobre os espectros. C8 D1
D3
D4
D6
D9

Paxina 2 de 7



Interpretar espectros de rotacion e vibracidn-rotacién para obter informacién estrutural, facendo C3 D1

uso dos modelos cuénticos simples (rotor rixido e flexible e osciladores harménico e anharménico), C8 D3
regras de seleccidn e técnicas de asignacién de lifias. C19 D4
C20 D5
C22 D6
C23 D7
Cc27 D9
C28 D12
C29 D13
D14
Discutir o principio de Franck-Condon e as sllas consecuencias. C3 D1
C8 D3
D4
D6
D9
Interpretar espectros electrénicos e fotoelectrénicos, determinando informacién estrutural a partir C3 D1
deles, e cofiecer os seus fundamentos. C8 D3
C19 D4
C22 D5
D6
D7
D9
Describir os diferentes procesos de desactivacién de estados electrénicos excitados e C8 D1
representalos nun diagrama de Jablonski. C19 D3
D4
D6
D9
Describir os fundamentos das espectroscopias de resonancia magnética e interpretar a orixe fisica C8 D1
do desprazamento quimico e dos axustes presentes nos espectros de RMN. C19 D3
C22 D4
D6
D9
Describir as peculiaridades instrumentais das técnicas espectroscépicas nas diferentes rexiéns C8 D1
espectrais, asi como os fundamentos e aplicaciéns do laser e das técnicas baseadas na D3
transformada de Fourier. D4
D6
D9
Aplicar os cofiecementos tedricos adquiridos en Quimica Fisica | para determinar dun xeito Cé D1
experimental constantes de equilibrio quimico, coeficientes de actividade e magnitudes C19 D3
termoquimicas. C20 D4
C21 D5
C23 D6
C27 D7
C28 D8
C29 D9
D12
D13
D14
D15
Nova
Contidos
Tema
Introducién & teoria de grupos de simetria en - Elementos e operacidns de simetria.
quimica - Grupos puntuais de simetria.

- Representacions matriciais.
- Representacidns irreducibles. Taboas de caracteres.
- Aplicacidns quimicas.
Aspectos cualitativos da estrutura electrénica - Aproximacién de Born-Oppenheimer.
molecular. - Molécula H2+.
- Método OM para moléculas diatémicas homo e heteronucleares.
- Método OM en moléculas poliatémicas.

- Método EV.
Tratamentos cuantitativos para o estudo da - Método Hartree-Fock.
estrutura electrénica molecular. - Métodos post-Hartree-Fock.

- Métodos semiempiricos.
- Célculo de propiedades moleculares
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Introducién & Espectroscopia Molecular.

- Interaccién radiacién-materia. Formulacion xeral.

- Integral momento dipolar de transicion. Regras de seleccion.
- Intensidade e posicion das transicidons espectrais.

- Instrumentacién.

Espectroscopia de Rotacidn.

- Espectros de rotacién pura de moléculas diatémicas. Modelos do rotor
rixido e elastico.

- Espectros de rotacién pura de moléculas poliatémicas.

- Espectros Raman de rotacién pura.

- Instrumentacién e aplicacions.

Espectroscopia de Vibracién-rotacién.

- Espectros de vibracién-rotacién de moléculas diatémicas. Modelos do
oscilador harménico e anharmdnico con rotacién dependente da vibracién.
- Espectros de vibracién-rotacién de moléculas poliatémicas.

- Espectroscopia Raman de vibracién-rotacion.

- Instrumentacion e aplicaciéns.

Espectroscopia Electrénica.

- Estados electrénicos das moléculas.

- Estrutura de vibracidn-rotacién. Principio de Franck-Condon.
- Grupos croméforos e auxocromos.

- Procesos de desactivacion electronica.

- Instrumentacion e aplicaciéns.

- Laseres.

- Espectroscopia fotoelectrénica e relacionadas.

Espectroscopias de Resonancia.

- Introducién & resonancia magnética.

- Desprazamento quimico.

- Interaccién espin-espin. Constante de acoplamento.
- Espectroscopia de resonancia de espin electrénico.

Practicas de Termodindmica Quimica (seis
sesiéns)

- Determinacién experimental de constantes de equilibrio empregando
técnicas espectrofotométricas ou potenciométricas.

- Determinacién experimental de entalpias de combustién, disolucién,
neutralizacién, fusién ou vaporizacién.

- Propiedades coligativas.

- Determinacién experimental de coeficientes de actividade empregando
unha técnica potenciométrica.

Practicas de Quimica Cudntica e Espectroscopia
(seis sesions).

- Estudo computacional da estrutura electrénica de diferentes moléculas
- Estudo computacional de isomeria conformacional.

- Estudo computacional de procesos quimicos simples.

- Predicidn, interpretacién tedrica e resolucién do espectro de vibracién-
rotacién do HCl en fase gas.

- Espectroscopia electrénica: Espectro da molécula de 12 en fase gas.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Leccién maxistral 26 39 65
Seminario 26 39 65
Practicas de laboratorio 42 0 42
Resolucién de problemas de forma auténoma 0 12 12
Exame de preguntas de desenvolvemento 4 8 12
Informe de practicas 0 9 9
Resolucién de problemas e/ou exercicios 4 8 12
Exame de preguntas obxectivas 0 4 4
Practica de laboratorio 1 3 4

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

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Leccidn maxistral

Consistiran na exposicién dos aspectos fundamentais de cada tema por parte do profesorado,

tomando como base o material dispofiible na plataforma TEM@ (esquemas, boletins de problemas,
...). Ademais da exposicion de temas, tamén se formulardn problemas numéricos que axuden a
comprender e asentar 0s conceptos.

Seminario

As clases de seminario seran principalmente labor do alumnado, baixo a supervisién do

profesorado, e empregaranse fundamentalmente para:

- Resolucién de problemas, tanto de maneira individual como en grupo.

- Incidir, unha vez o alumnado traballe os aspectos basicos, sobre agueles contidos de cada tema
que poidan presentar unha maior complexidade.
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Practicas de laboratorio Realizacidn baixo a supervision do profesorado pero de maneira auténoma, de practicas de
laboratorio ou de quimica computacional.
As ditas practicas realizaranse por parellas e en sesiéns de 3,5 horas.
Coa antelacién suficiente, o alumnado dispora na plataforma TEM@ dos guiéns das practicas a
realizar xunto con todo o material adicional necesario. O guién presentara os elementos esenciais
para realizar a practica a nivel experimental ou computacional, asi como o0s puntos bésicos do seu
fundamento tedrico e do tratamento dos datos.
Ao finalizar as practicas, e dentro do prazo que fixe o profesorado, serd necesario entregar o
informe dunha delas, elaborado seguindo as directrices dadas polo profesorado.

Resolucién de Para cada un dos temas, proporanse determinados "Problemas Avaliables" ou outros traballos que
problemas de forma o alumnado deberd resolver ou realizar para entregar ao profesorado no prazo que se fixe.

auténoma

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Leccion maxistral

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Seminario

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teorfa ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Practicas de laboratorio

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Resolucién de problemas
de forma auténoma

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Probas

Descricion

Exame de preguntas de
desenvolvemento

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Informe de practicas

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Resolucién de problemas
e/ou exercicios

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Exame de preguntas
obxectivas

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos seus
aspectos (clases de teoria ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de actividades
auténomas a realizar).

Practica de laboratorio

No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e mais persoal
aquelas dubidas No horario de titorias do profesorado resolveranse de forma individualizada e
mais persoal aquelas dubidas do alumnado que poidan xurdir 6 longo do curso en calquera dos
seus aspectos (clases de teorfa ou seminario, clases de laboratorio e os distintos tipos de
actividades auténomas a realizar).

Avaliacion

Descricion Cualificacion  Resultados de

Formacioén e
Aprendizaxe
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Practicas de laboratorio

PuntUanse aqui xunto co esforzo e a actitude, as destrezas e as ata 10,0
competencias desenvolvidas polo alumnado durante a realizacién
das distintas practicas.

Resolucién de
problemas de forma
auténoma

Para cada un dos temas ou grupos de temas, proporanse ata 3,75
determinados "Problemas Avaliables" ou outros traballos que o
alumnado deberd resolver ou realizar.

Exame de preguntas de
desenvolvemento

Realizacién dunha proba escrita global ao final do cuadrimestre, na  como minimo

data fixada pola Xunta de Facultade. 33,75

Informe de practicas

Realizarase o informe dunha préctica proposta polo profesorado que ata 5,0
se deberd presentar coidando os aspectos formais relativos &

organizacion, uso correcto das unidades, confeccién correcta das

graficas e exposicidn dos resultados. Valorarase tamén a analise

critica destes e a obtencién de conclusiéns. Ademais avaliaranse

todas as practicas realizadas mediante cuestiéns orais que o

alumnado poderan responder & vista do seu caderno de laboratorio.

Resolucion de
problemas e/ou
exercicios

Realizacién aproximadamente na metade do cuadrimestre, na data ata 33,75
fixada pola Xunta de Facultade, dunha proba escrita de caracter
liberatorio.

Exame de preguntas
obxectivas

Ao finalizar cada tema ou grupo de temas o alumnado ter3, a través ata 3,75
da plataforma TEM@, a posibilidade de responder un "Test de
Autoavaliacion" autocorrexible.

Practica de laboratorio

Esta proba escrita realizarase na data fixada pola Xunta de Facultade ata 10,0
e versara sobre os cofiecementos e destrezas que o alumnado debe

adquirir durante o desenvolvemento das sesidns de practicas. As

preguntas situaranse, nalgins casos, no contexto dalgunhas das

experiencias realizadas polo alumnado e, noutros, terdn un dmbito

mais xeral. A través das devanditas preguntas avaliarase a sUa

capacidade para resolver os problemas presentados.

C3 D1
C6 D4
C8 D5
Cl19 D6
C20 D7
C21 D8
C22 D12
C27 D13
C28 D14
D15
C3 D1
C8 D3
Cl19 D4
C20 D5
C22 D6
C23 D9
D12
D13
D14
D15
C3 D1
C8 D3
Cl19 D6
C20 D9
C22 D12
D14
D15
C3 D1
C6 D3
C8 D4
Cl9 D5
C20 D6
C22 D8
C23 D9
C27 D12
C28 D14
C29
C3 D1
C8 D3
Cl19 D6
C20 D9
C22 D12
D14
D15
C3 D3
C8 D4
Cl19 D6
D7
D9
D12
D14
D15
C3 D1
C6 D3
C8 D4
Cl19 D6
Cc21 D7
C22 D9
C28 D12
C29 D13
D14
D15

Outros comentarios sobre a Avaliacion

A avaliacién do curso terd en conta os aspectos mencionados mais arriba, distinguindo entre a parte tedrica e a parte

practica da materia.

Parte Teodrica:
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A sUa avaliacién supord, no seu conxunto (probas (90%), resolucién de problemas/traballos (5%), test de autoavaliacién
(5%)), un 75% da cualificacién final da materia. Realizaranse 2 probas durante o curso.

Superando a primeira proba, que farase aproximadamente a metade du cuadrimestre, o estudante podera eliminar eses
contidos da materia da proba final. A calificacién das probas serd o promedio das dlas no caso de superar a primeira e non
repetila na segunda. No caso de non superar a primeira, o alumno podera repetila na proba final. Para calcular a nota das
probas utilizarase a mellor das 2 calificaciéns da primeira parte da materia.

E requisito imprescindible para superar a materia obter na proba larga unha cualificacién minima de 4,0 sobre 10,0 puntos.
No caso de non alcanzar dita puntuacién a cualificacién que se reflectird na acta serd como maximo 4,0 puntos.

Ademais, serd necesario superar un promedio de 2,5 sobre 10,0 puntos nas cuestiéns indicadas como tedricas nos exames.
Se non se acadase esta puntuacién a nota da acta non podera superar 4,0.

Parte Practica:

A sGa avaliacién contribuird, no seu conxunto (practicas de laboratorio (40%), informes e cuestidns orais(20%) e proba
escrita de practicas (40%)), un 25% & cualificacion final da materia.

E requisito imprescindible para superar a materia obter na parte practica unha cualificacién minima de 5,0 sobre 10 puntos.
No caso de non alcanzar dita puntuacién a cualificacién que se reflectird na acta non podera superar 4,0.

A asistencia as sesidns practicas é obrigatoria (admitiranse ausencias a sesidéns debidamente xustificadas) e, por tanto, non
é posible aprobar a materia no caso de non realizalas.

Condicidn de presentado/no presentado:

A realizacién da proba global, ou a da proba escrita de practicas, ou a asistencia a mais de cinco sesiéns de laboratorio,
implicara la condicién de [Jpresentado/a[] e, polo tanto, a asignacién dunha calificacién.

Segunda Oportunidade:

Para a avaliacién da segunda oportunidade, manteranse as calificacions de problemas/traballos propostos, das practicas de
laboratorio e dos correspondientes informes e test de autoevaluacién. No caso de ter unha calificacién igual ou superior a
5,0 puntos na parte tedrica ou igual ou superior a 5,0 na parte de practicas, manterase dicha calificacién (e a porcentaxe) e
So cumprird realizar a outra.

Bibliografia. Fontes de informacion

Bibliografia Basica

Bibliografia Complementaria

BERTRAN RUSCA, J.; NUNEZ DELGADO, J., """"Quimica Fisica"""" (vol. 1), 12 edicion,

BERTRAN, J.; BRACHANDELL, V.; MORENO, M.; SODUPE, M., """"Quimica Cuantica"""", 22 edicién,
ATKINS, P. W.; DE PAULA, J., Quimica Fisica, 82 edicion,

Recomendacidns

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Ferramentas informaticas e de comunicacién en quimica/V11G200vV01401
Métodos numéricos en quimica/V11G200vV01402

Quimica inorganica 1/V11G200V01404

Materias que se recomenda ter cursado previamente
Fisica I1/V11G200vV01301
Quimica fisica 1/V11G200v01303
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