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La asignatura “Fisica Molecular” tiene dos objetivos bésico.s,.e’primero de caracter
fundamental y el segundo de caracter aplicado.
El primer objetivo de la asignatura, de caracter fundamental, es conseguir que el alumno
refuerce los conocimientos adquiridos a lo largo de la carrera en el campo de la Fisica
Cuantica, la Espectroscopia Atémica y la Espectroscopia Molecular. Estos son campos de
gran importancia en la formacion del licenciado en Ciencias Quimicas y se pretende
enriquecer la formacién de los alumnos ofreciéndoles formacion en este campo desde una
perspectiva que huye del formalismo riguroso y centrada en la resolucion de problemas
practicos.
El punto anterior esta intimamente relacionado con el segundo objetivo de este curso, que
es presentar a los alumnos una serie de herramientas informaticas que les serviran para
tratar los problemas préacticos que se les presentaran a lo largo del curso. Estas
herramientas no s6lo permitiran a los alumnos resolver los problemas que se les vayan
planteando sino que se pretende les sean de utilidad en el futuro, ya que se trata de
aplicaciones informaticas basicas y de gran utilidad para la resolucién de problemas y para
el desarrollo del trabajo cientifico en general.
En concreto, se persigue formar a los alumnos de modo que sean capaces de enfrentarse
a diferentes problemas y sepan qué tipo de aplicacién o lenguaje de programacion es el
mas adecuado para cada problema. Ademas se intentard en el curso que el alumno sea
capaz de abstraer el nucleo del problema, asi como las posibles formas de resolverlo. Por
ultimo se les presentaran diferentes programas tales como herramientas de célculo,
aplicaciones para la representacion de datos y se les proporcionaran rudimentos de
programacion y de algunos lenguajes de programaciéon Utiles en ambito cientifico. Todo
ello se llevara a cabo en el curso de forma muy aplicada y haciendo uso de aplicaciones de
codigo abierto. El uso de aplicaciones de cédigo abierto en el campo de la ciencia esta
adquiriendo una enorme importancia, a lo que hay que afadir una apuesta decidida por
parte de la Universidad y de la Junta de Andalucia para su uso generalizado. Por ello,
como parte del curso, se formard a los alumnos como usuarios del sistema operativo
GNU/Linux, dando ademas la formacion basica en administracion de sistemas que sea
necesaria para conseguir los objetivos del curso.

Objetivo General
de la Asignatura:

Conocimiento con un nivel intermedio de la estructura atémica y molecular y del uso de
herramientas informaticas para la resolucién de problemas.

Competencias y
destrezas tedrico-
préacticas a
adquirir por el
alumno:

Soltura en el manejo del sistema operativo GNU/Linux.

Conocimientos basicos de programacion aplicada a diversos problemas de
cientifico.

Conocimiento de herramientas informaticas para el tratamiento y presentacion de datos.
Resolucién de problemas en estructura atémica y molecular mediante el uso de
herramientas informaticas.

interés

Contribucion al
desarrollo de
habilidades y
destrezas
Genéricas:

Habilidad para trabajar de forma auténoma.

Resolucién de problemas y aplicacién de la teoria a problemas practicos.
Habilidades aplicables a la investigacion.

Capacidad de aprender.

Capacidad de critica y autocritica.

Prerrequisitos:

Esta asignatura no precisa de ningln prerrequisito académico.
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Sin ser necesario, seria conveniente para la matriculacion en egtg.: o disponer de unos

conocimientos adecuados de Matematicas, Fisica y Quimica Fisica. Por ello se recomienda

tener aprobados los cursos siguientes:

Primer curso: Calculo, Algebra, Fisica, Enlace Quimico y Estructura de la

Materia

Sequndo curso: Estadistica y Programacion

Tercer curso: Quimica Fisica, Quimica Cuéntica y Simetria y Topologia

Molecular

De forma mas general se recomienda:

Asistir regularmente a las clases tedricas, y especialmente a las que se impartan en el aula de

informatica.

Participar en las actividades académicas dirigidas y hacer uso de las tutorias.

Bloques
Tematicos:

Competencias a
adquirir por
Bloques Tematicos

(Anexo 1)

Temario Tedrico y
Planificacion
Temporal:

Temario Practico y
Planificacion
Temporal:

Metodologia
Docente
Empleada:

Técnicas
Docentes:

(marcar con X lo que
proceda)

Sesiones teodricas

Presentaciones PC

Diapositivas

Transparencias

Sesiones practicas

Lectura de articulos

Visitas / excursiones

Web especificas

Otras (indicar

Evaluacion:

(detallar)
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Bibliografia
Fundamental:

(indicar las 5 méas
significativas)

Bibliografia
Complementaria:

(incluir, si procede
paginas Web)

Estructura Atdmica y Molecular:

- Peter F. Bernath. Spectra of Atoms and Molecules. Ed. Oxford University Press.
Bibliografia 1995.

Fundamental: »
Computacion:

- José E. Garcia Ramos, Francisco Pérez Bernal y José Rodriguez Quintero. Curso
de Introduccion al Sistema Operativo GNU/LINUX. Apuntes. 2005.



Bibliografia
Fundamental:

Bibliografia
Complementaria:
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- Peter F. Bernath. Spectra of Atoms and Molecules. Ed. Oxford University Press.
1995.

Estructura Atémica y Molecular:

Computacion:

- José E. Garcia Ramos, Francisco Pérez Bernal y José Rodriguez Quintero. Curso
de Introduccién al Sistema Operativo GNU/LINUX. Apuntes. 2005.

Estructura Atémica y Molecular:

Morton Hammermesh. Group Theory and Its Applications to Physical Problems. Ed. Dover.
1989.

P.R. Bunker y P. Jensen. Fundamentals of Molecular Symmetry. Ed. 10P Publishing. 2005.
D. M. Bishop. Group Theory and Chemistry. Ed. Dover. 1993.

D. J. Tannor. Introduction to Quantum Mechanics: A Time-Dependent Perspective. Ed.
University Science Books. 2007.

G. Herzberg. Atomic Spectra and Atomic Structure. Ed. Dover. 1945.
G. Herzberg. Spectra of Diatomic Molecules. Ed. Van Nostrand Reinhold. 1950.

G. Herzberg. Infrared and Raman Spectra of Polyatomic Molecules. Ed. Van Nostrand
Reinhold. 1945.

G. Herzberg. Infrared and Raman Spectra of Polyatomic Molecules. Ed. Van Nostrand
Reinhold. 1945.

G. Herzberg. Electronic Spectra and Electronic Structure of Polyatomic Molecules. Ed. Van
Nostrand Reinhold. 1966.

H. Kroto. Molecular Rotation Spectra. Ed. Dover. 1992.
Jeffrey I. Steinfeld. Molecules and Radiation. Ed. Dover. 2005.
Computacion:

William H. Press et al. Numerical Recipes 3" Edition: The Art of Scientific Computing. Ed.
Cambridge University Press 2007.

William H. Press et al. Numerical Recipes in FORTRAN77: The Art of Scientific Computing.
Ed. Cambridge University Press 1992.

Randal Schwartz et al. Learning Perl, 5th Edition. Ed.\ O'Reilly 2008.

Rubin H. Landau. A First Course in Scientific Computing: Symbolic, Graphic, and Numeric
Modeling Using Maple, Java, Mathematica, and Fortran90. Ed. Princeton University Press.
2005.

José E. Garcia Ramos, Alberto Molina Coballes y Francisco Pérez Bernal. Curso de
Administracién de Sistemas Operativos GNU/LINUX. 2006.
http://www.uhu.es/gem/clinux/docs.php

W. N. Venables and the R Development Core Team. An Introduction to R. Notes on R: A
Programming Environment for Data Analysis and Graphics. 2008

http://www.r-project.org
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Bloque 1 Introduccién al sistema operativo GNU/Linux
Bloques Tematicos | Blogue 2 Repaso de Teoria de Grupos y Mecanica Cuantica
Bloque 3 Espectroscopia Atdmica
Bloque 4 Espectroscopia Molecular
Bloque | Bloque Il Bloque |11 Bloque IV
Conocimiento vy
comprensiéon de X X X X
Competencias a conceptos basicos
adquirir por
bloques Planificacién del trabajo X X X X
tematicos: o ) )
Andlisis y discusion de datos X X X
Resolucién de problemas X X X
Tema 1.- Conceptos basicos de GNU/Linux. 3h
Tema 2.- UNIX basico. 3h
Tema 3.- Rudimentos de programacion. FORTRAN9O0. 4h
Tema 4.- Aplicaciones cientificas en GNU/Linux. 4h
Temario y Tema 5.- Magnitudes de interés espectroscopico. 2h
Planificacion Tema 6.- Simetria Molecular y Teoria de Representaciones. 3h
Temporal: Tema 7.- Mecanica Cuantica y Teoria de Grupos. 4h
Tema 8.- Atomos monoelectrénicos. 3h
Tema 9.- Atomos polielectrénicos. 4h
Tema 10.- Espectroscopia Vibrorrotacional. 6h
Tema 11.- Efecto Raman. 4h
Tema 12.- Espectroscopia Electréonica. 5h
Sesiones académicas Tedricas: X Sesiones académicas de Problemas: X
Sesiones académicas Aula inf.: X Actividades Académicas Dirigidas: X

Las sesiones en el aula de informatica se dedicardn a impartir la materia del bloque I,

Docente concentrandose en la primera mitad del curso, para permitir a los alumnos obtener los
Empleada: coocimientos adecuados a la resolucion de los problemas que se les planteen en los tres
blogue siguientes.
Actividades Académicas Dirigidas: Estas actividades académicas dirigidas iran orientadas a
potenciar y motivar la capacidad del los alumnos para afrontar la resolucién de cuestiones
y problemas relacionadas con esta materia mediante la resolucién de problemas practicos.
Técnicas S'es'iones'te(’)ricas_. I?resentacioqes PC. Sesi(_)nes en aula de imforn”_lética. Lectura de.
Docentes: bibliografia especializada. Tutorias personalizadas. Uso de aplicaciones de “e-learning”

(Moodle).

Criterios de
Evaluacion:

La asignatura se evaluara de forma continua conforme se vaya impartiendo y de acuerdo con el
rendimiento en las clases practicas (20%), resolucion de problemas (30%) y presentacion de las AADD
(50%). A final de curso habra la posibilidad de una prueba escrita para aquellos alumnos que no
superen la asignatura con la evaluacion continua.
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Horas de trabajo del alumno (ver tabla ECTS)
Presencial Estudio
Te;” Problemas | Préacticas | Teoria | Problemas | Practicas
15 21 0 15 25 0 9 0 85

(3 presencial
+ 6 estudio)

(Anexo 2)

(AAD = Actividades Académicas Dirigidas)

CRONOGRAMA (Anexo 3)
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ANEXO 1
Competencias a adquirir por Bloques Tematicos
La siguiente Tabla recoge las capacidades (columna primera) a adquirir por el estudiante en las distintas unidades

tematicas (fila primera) de la asignatura. En cada una de las unidades tematicas se entienden incluidas todas las

actividades derivadas de la docencia tedrica, practica y dirigida.

Bloque | Bloque Il Bloque lll Bloque IV
Capacidad
Conocimiento y
comprension de X X X X
conceptos basicos
Planificacion del trabajo X X X X
Andlisis y discusion de
o § X X X
bibliografia
Andlisis y discusion de
X X X X
datos
Resolucién de
X X
problemas
Trabajo en equipo X X X X
Compromiso ético y/o X
ambiental
Destreza técnica X
Otras .....
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Anexo 2
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Relacion de Actividades Académicas Dirigidas para la asignatura de Fisica Molecular, de 5° curso de Ldo. en
Ciencias Quimicas

Se realizaran segun el calendario y se centraran en la aplicaciéon a problemas basicos planteados en la teoria de los
blogues I, lll y IV de la asignatura de los conceptos practicos y las herramientas informéticas presentadas en el
bloque I. Estas AADD se realizaran de forma individual o por grupos reducidos. Los problemas que se resolveran en
las AADD se asignaran durante las semanas 102 a la 122 y las tres Ultimas semanas se dedicaran a sesiones de
AADD donde se oriente a los alumnos para la resolucidn de dichos problemas. Los programas se entregaran durante

la Ultima semana presetandose al conjunto de la clase.
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ANEXO 3
Calendario orientativo (se indicala organizacién de la asignatura por semanas)
Unidades tematicas:
Clave:
B1: Bloque 1, Introduccion al sistema operativo GNU/Linux
B2: Bloque 2, Repaso de Teoria de Grupos y Mecéanica Cuantica
B3: Bloque 3, Espectroscopia Atdmica
B4: Bloque 4, Espectroscopa Molecular
AAD: Actividades Académicamente Dirigidas.
Dedicacion presencial (incluye actividades dirigidas)
Actividad S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 S12 S13 S14 S15
Clases de teoria B2 B2 B2 B2 B2 B3 B4 B4 B4 B4
(h) | 1h) | (1h) (Ih)y | (1h) (2 h) (2 h) (2 h) 2h) | (2h)
Clases Aula Informéatica B1 B1 B1 B1 Bl Bl B1
2h) | 2h) | 2h) | 2h) | 2h) | 2h) | (2h)
Clases de problemas B2 B2 B3 B3 B4 B4 B4
(2 h) Ih)y | (1h) (2 h) (h)y | @Ah) | (1h)
Actividades dirigidas AAD | AAD | AAD
(3h) | 83h) | (3h)
Sequn consta en la tabla de adaptacion ECTS de primer curso: (S1, S2, S3... : semana 1, semana 2, semana 3...)

Clases teoricas: 15 horas

Clase de problema:7 horas

Clases aula informatica: 14 horas, segun horario (la fecha de comienzo de las practicas queda pendiente de la disponibilidad del aula)

Actividades Académicas Dirigidas: 9 horas. Cada grupo de Teoria (21) se dividira en 3 grupos (G1,G2,G3) de siete alumnos

Total: 45 horas

Ciencias
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Dedicacion no presencial

CALENDARIO DE TRABAJO O ESTUDIO. DEDICACION NO PRESENCIAL
Semana 1@ 28 3@ 43 Ha B2

78 82 92 108 112 122 13® 14* 158 Horas totales
Bloques |-l 110 110100 -0 - - T IV v v v
Clases 3 3 3 3 3 3 3 5 5 6 6 6 46
AADD 4 4 4 8 8 8 36

Examenes incluyendo preparacion 0
TOTAL DE HORAS DE TRABAJO O ESTUDIO 85



