Facultad de §

Ciencias

Sl e ®
DATOS DE LA ASIGNATURA
Titulacion: LICENCIADO EN QUIMICA Plan: 2004
Asighatura: Quimica Cuéantica Cdédigo: 480004024
Créditos Totales LRU: 4,5 Teodricos: 3,0 Practicos: 1,5
Créditos Totales ECTS 3,8 Teoricos: 2,5 Practicos: 1,3

Descriptores (BOE):

Quimica Cuantica

Ing.
Quimica,
imi < L L ..
Departamento: I‘E;“'Sicacj‘ Area de Conocimiento: Quimica Fisica
Quimica
Organica
Tipo: _ Troncal curso: 30 Cuatrimestre: | 2 Ciclo: |1
(troncal/obligatoriaZoptativa)
PROFESOR/ES E-mail Ubicacioén Teléfono
B | . Fac. CC. Exp.
Responsable: Manuel Lopez Lopez manuel.lopez@dig.uhu.es 2616 959218206
- . . . Fac. CC. Exp.
Juan Daniel Mozo Llamazarez jdaniel.mozo@diq.uhu.es 3614 959219992
Otros:
Direccién
agina WEB . . .
pagdeala Plataforma Virtual de la Universidad de Huelva

asignatura




Tniversidad
de Hueha

Ciencias

Facultad de

DOCENCIA EN EL CURSO 2010-2011

Contexto de la
asignatura

Encuadre en el Plan de Estudios

La asignatura “Quimica Cuantica” se imparte en el 2° cuatrimestre del 3° curso. Pretende
profundizar en la visiéon microscoépica de la materia, después de que ya los alumnos hayan
estudiado, en el segundo curso de esta titulaciéon, la materia desde un punto de vista
macroscopico. Esta asignatura servira de base para otras asignaturas de cursos
superiores en las que se ampliaran los contenidos que se pretende que los alumnos
asimilen en esta asignatura.

Repercusion en el perfil profesional

Los conocimientos que se adquieren en esta asignatura proporcionan al estudiante una
base sélida para comprender el fundamento atoémico y molecular de los procesos
quimicos.

Objetivo General
de la Asignatura:

Teniendo en cuenta el numero de horas que marca el Plan de Estudio para esta
asignatura, los contenidos han sido seleccionados de forma que permitan una
comprension rapida por parte del alumno de los conocimientos basicos que precisara
utilizar posteriormente.

Los principales objetivos de esta asignatura son:

- Entender y comprender los Fundamentos de la Mecénica Cuéantica y los métodos tedricos
de estudio de las estructuras atdmica y molecular.

-Adquirir destreza en la resolucion de problemas relacionados con la gran variedad de
aplicaciones de la Mecéanica Cuantica a la Quimica y en la utilizacién de programas
informaticos de Quimica Cuantica.

-Estudiar y comprender la descripcion de modelos tedricos de calculo de orbitales
moleculares y su relacion con datos experimentales

Competencias y
destrezas teodrico-
practicas a
adquirir por el
alumno:

-Capacidad de comprender los principios basicos en que se fundamenta esta parte de la
Quimica y como a partir de ellos se puede obtener informacion sobre la estructura
atomica y molecular.

-Capacidad de relacionar los distintos campos de la ciencia, especialmente la estrecha
relacion de la Quimica Cuantica con la fisica y las matematicas.
-Capacidad de resolver problemas y cuestiones relacionados con
adquiridos.

-Capacidad de estudiar y comprender la descripcion de modelos teéricos de calculo de
orbitales atémicos y su relacién con datos experimentales.

-Capacidad de utilizar la informatica y procesar datos

los conocimientos

Contribucién al
desarrollo de
habilidades y
destrezas
Genéricas:

e Capacidad de programacion en el trabajo requerido para esta asignatura.

e Capacidad de trabajo en grupo.

e Capacidad para exponer el trabajo desarrollado y defender los argumentos que le
conducen a unos determinados resultados.

¢ Fomento del espiritu critico

Prerrequisitos:

Recomendaciones

Haber adquirido unos conocimientos basicos en las asignaturas de los cursos 1° y 2°
relacionadas con la Quimica Cuantica, especialmente en las propias de quimica asi como
en las de Fisica y Matematicas
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Bloques FUNDAMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA (Temas 1-3)
Tematicos:

ESTRUCTURA ATOMICA (Temas 4-6)

Competencias a
adquirir por
Bloques Tematicos

Ver Anexo 1

Temario Tedrico y
Planificacion
Temporal:

Tema 1. FUNDAMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA (2 semanas)

Tema 2. TRASLACION Y VIBRACION EN MECANICA CUANTICA (2 semanas)
Tema 3. ROTACION EN MECANICA CUANTICA: MOMENTO ANGULAR (2 semana)
Tema 4. EL ATOMO DE HIDROGENO (3 semanas)

Tema 5. METODOS APROXIMADOS EN MECANICA CUANTICA (3 semanas)
Tema 6. ATOMOS POLIELECTRONICOS (3 semanas)

Temario Practico y
Planificacion
Temporal:

-Calculos mecano cuanticos (5 sesiones de 3 horas).

Metodologia
Docente
Empleada:

Imparticién de clases tedricas. Los recursos utilizados son la pizarra, proyector de
transparencias, proyecciones con ordenador y fotocopias de apoyo con figuras,
esquemas y tablas. Las clases se desarrollan de manera interactiva con los
alumnos, discutiendo con ellos los aspectos que resultan mas dificultosos o
especialmente interesantes de cada tema.

Realizacién de sesiones Practicas: Cada tema experimental es introducido
mediante un guién. A partir del estudio/repaso de los aspectos tedricos del
experimento el alumno debe plantear antes de su realizacion todas las cuestiones
relativas al mismo tanto desde el punto de vista de los conocimientos tedricos
previos, como a una descripcidon pormenorizada del trabajo a realizar y método
para la obtencion y andlisis de los resultados. Posteriormente se proponen para su
resolucién algunas cuestiones adicionales relacionadas con el experimento en
concreto. Realizacion del trabajo practico por parte del alumno con un estrecho
seguimiento del profesor de la asignatura. Y, por ultimo, el analisis de los
resultados obtenidos.

Realizacién de actividades académicas dirigidas. Trabajo tutorizado con grupos
reducidos donde el profesor/a orienta a los estudiantes para la realizacion de
actividades que les ayuden a reforzar y asimilar los contenidos de la asighatura.
Se asignara a cada grupo una serie de actividades de entre las relacionadas en la
presente Guia (ver anexo 2).

Técnicas
Docentes:

(marcar con X lo que
proceda)

Sesiones tedricas Presentaciones PC Diapositivas

X X

Transparencias Sesiones précticas Lectura de articulos

X X

Visitas / excursiones

Web especificas Otras (indicar)




Tniversidad
de Hueha

Facultad de Ciencias

Criterios de
Evaluacion:

La calificacion final de la asignatura se obtendra con los siguientes sumandos:

1. El 50% de la calificacion de la asignatura correspondera a un examen final. Dicho
examen constara de cuestiones tedrica, tedrico-practicas y problemas. Para la
superacion de la asignatura se requerira la obtencidon de una calificacién superior
a 4 puntos (sobre 10) en el examen final.

2. El 20% de la calificacién por la realizacion y/o exposicién de trabajos realizados

(indicar las 5 mas
significativas)

(detallar) (bibliograficos, problemas, cuestiones), individualmente o en equipo y otras

actividades académicas dirigidas.
3. Y el 30% restante por la realizacién de las practicas y la presentaciéon del informe
cientifico de las mismas de manera individual.
e Bertran Rusca, J.; Branchadell Gallo, V.; Moreno Ferrer, M.; Sodupe Roure,M.;
Quimica Cuantica, Sintesis, 2002.
o ; e Levine, I.N., Quimica Cuantica, Prentice Hall, 2001.
Bibliografia Atkins, P.W.: Fried R.S.; Molecul tum Mechanics 4" ed., Oxford
TS o e . ins, P.W.; Friedman, R.S.; Molecular Quantum Mechanics ed., Oxfor

University Press, 2005.

e Levine, I.N. Fisicoquimica, 5a ed., vol 1 y 2, McGraw-Hill Interamericana de
Espafia,S.A, 2004

e Bertran Rusca, J.; Nufez Delgado, J. (coords.), Quimica Fisica vols. 1 y 2, Ariel
Ciencia, 2002.

Bibliografia
Complementaria:

(incluir, si procede
paginas Web)

http://www.sc.ehu.es/sbweb/fisica/cuantica/FisicaModerna.htm
http://www.nuclecu.unam.mx/~vieyra/cuantl.html

Horas de trabajo del alumno (ver tabla ECTS)

Presencial

Estudio Examen

Teoria Problemas

AAD Otros .
Practicas | Teoria | Problemas | Practicas | (especificar) | Trabajos mcIuyean,o TOTAL
preparacion

21 (0] 15 26,2 0] 11,3 9 18,8 101,2
(anexo 2)
(AAD = Actividades Académicas Dirigidas)
CRONOGRAMA (Anexo 3)
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ANEXO 1

Competencias a adquirir por Blogques 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.

. Estructura
Capacidad Fundamentos o
atomica
Conocimiento y
comprension de X X
conceptos basicos
Planificacién del
) X X
trabajo
Andlisis y discusion de
o § X X
bibliografia
Andlisis y discusion de
X X
datos
Resolucion de
X X
problemas
Trabajo en equipo X X
Destreza técnica X X
Trabajo individual X X
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Anexo 2

Relacion de Actividades Académicas Dirigidas
Se realizaran segun el cronograma, para las distintas sesiones. Las AAD se realizaran sobre los distintos bloques
tematicos de la asignatura, y l6gicamente contribuiran de manera significativa a alcanzar las competencias indicadas

en los bloques tematicos.

D1. Resolucién de problemas por grupos. Se organizardn grupos de trabajo donde los comparfieros se

prestaran ayuda a la hora de superar las dificultades que se encuentren en la resolucion de cuestiones teérica y
problemas. Se generaran cuadernillos de cuestiones tedrica y problemas que se pasardn a otros Grupos de
Trabajo. Asi, se animara al estudiante a alcanzar los siguientes objetivos: entender y asimilar los conceptos

basicos, pasar con facilidad de la teoria a la practica, trabajar en grupo y ser competitivos.

D2. Resolucion de Cuestiones Tedricas y Problemas extraidos de la Bibliografia: de los manuales

disponibles en la Biblioteca, el estudiante extraerd aquellos problemas que le resulten interesantes, los resolvera

y expondra en clase.

D3. Elaboracion del cuaderno de practicas. Se organizardn grupos de trabajo donde los compafieros se

prestaran ayuda a la hora de elaborar el cuaderno de las diferentes préacticas que los alumnos deben de realizar.

Esto conllevara la realizacién de calculos cuanticos y su comparacion datos experimentales cuando asi proceda.
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ANEXO 3
Cronograma orientativo (se indica latemporizacién de la asighatura por semanas)

Unidades tematicas:

B1. FUNDAMENTOS DE LA MECANICA CUANTICA (Temas 1-3)
B2. ESTRUCTURA ATOMICA (Temas 4-6)

Dedicacion presencial (incluye actividades dirigidas)

Actividad S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 S12 S13 S14 S15
Clases de teoria | B1 Bl Bl B1 B1 B1 B2 B2 B2 B2 B2 B2 B3 B2 B2
Clases practicas G1

Actividades G1/

dirigidas G1 G2 Gl G2 G1 G2 Gl G2 G2

Segun consta en la tabla de adaptacién ECTS de cuarto curso: (S1, S2, S3... : semana 1, semana 2, semana 3...)

Clases tedricas: 21 horas
Clases laboratorio: 15 horas, segun horario (posibilidad de practicas intensivas 4 h aprox. durante 4 dias en la semana. La fecha de comienzo de las practicas queda
pendiente de la coordinacion con el Aula de Informatica)

Actividades Académicas Dirigidas: 9 horas. Cada grupo de Teoria (20) se dividira en 2 grupos (G1 y G2) de 10 alumnos
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Dedicacion no presencial (segun consta en la tabla de adaptacién ECTS de tercer curso)

Actividad Horas S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 S10 S11 S12 S13 S14
Totales
Estudio de
teoria 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
Estudio de 26.2
problemas 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 0.2
Estudios de . o ) )
o 15 Pendiente de la adjudicacion de aula de informatica
préacticas
Examenes
incluyendo 18.8 0.8 3 3 3 3 3 3
preparacion
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