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DATOS ESPECIFICOS DE LA ASIGNATURA

1. Descripcion de Contenidos:

1.1 Breve descripcién (en Castellano):

Descripcion de contenidos: Quimica cuantica, aplicacion al estudio de sistemas sencillos, atomos y
moléculas, Interaccidn entre radiacién y materia, espectroscopia de absorcién, emisién y
dispersién, RMN, aplicacién de espectroscopias al estudio de sistemas quimicofisicos, laboratorio de
calculo mecanocuantico.

1.2 Breve descripcién (en Inglés):

Description of contents: Quantum chemistry, application to the study of simple systems, atoms and
molecules, interaction between radiation and matter, absorption, emission and scattering
spectroscopy, NMR, application of spectroscopies to the study of chemico-physical systems,
laboratory of quantum-mechanical calculation.

2. Situacion de la asignatura:

2.1 Contexto dentro de la titulacion:

La asignatura se imparte en el 292 semestre del 32 curso. Pretende profundizar en la vision
microscépica de la materia, después de que ya los alumnos hayan estudiado, en el segundo curso
de esta titulacion, 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.

2.2 Recomendaciones

Haber adquirido unos conocimientos basicos en las asignaturas de los cursos 12 y 22 relacionadas
con la Quimica Cuantica, especialmente en las propias de Quimica, asi como en las de Fisica y
Matematicas.

3. Objetivos (resultado del aprendizaje, y/o habilidades o destrezas y conocimientos):

Teniendo en cuenta el nimero 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 Mecanica Cuantica y los métodos tedricos de




estudio de las estructuras atémica y molecular.

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

- Estudiar y comprender la descripcion de modelos tedricos de célculo de orbitales moleculares y su
relacién con datos experimentales.

- Aplicar estos conocimientos a los datos espectroscépicos y su interpretacion.

4. Competencias a adquirir por los estudiantes

4.1 Competencias especificas:

C14: Conocer la relacién entre propiedades macroscépicas y propiedades de dtomos y moléculas
individuales: incluyendo macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros
materiales.

C4: Conocer las técnicas principales de investigacion estructural, incluyendo espectroscopia.

C5: Conocer las caracteristicas de los diferentes estados de la materia y las teorias empleadas para
describirlos.

C6: Conocer los principios de mecanica cuantica y su aplicacion en la descripcién de la estructura y
propiedades de atomos y moléculas.

C7: Conocer los principios de termodinamica y sus aplicaciones en Quimica.

C8: Conocer la cinética del cambio quimico, incluyendo catalisis. Interpretacién mecanicista de las
reacciones quimicas.

P1: Habilidad para manipular con seguridad materiales quimicos, teniendo en cuenta sus
propiedades fisicas y quimicas, incluyendo cualquier peligro especifico asociado con su uso.

P3: Habilidad para la observacion, seguimiento y medida de propiedades, eventos o cambios
quimicos, y el registro sistematico y fiable de la documentacién correspondiente.

P4: Habilidad para manejar instrumentacién quimica estadndar, como la que se utiliza para estudios
estructurales y separaciones.

P5: . Interpretacién de datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en
términos de su significacion y de las teorias que la sustentan.

P6: Capacidad para realizar valoraciones de riesgos relativos al uso de sustancias quimicas y
procedimientos de laboratorio.

Q1: Capacidad para demostrar el conocimiento y comprensiédn de los hechos esenciales,
conceptos, principios y teorias relacionadas con la quimica.

Q2: Capacidad de aplicar dichos conocimientos a la resoluciéon de problemas cualitativos y




cuantitativos segun modelos previamente desarrollados.

Q5: Competencia para presentar, tanto en forma escrita como oral, material y argumentacion
cientifica a una audiencia especializada

Q6: Destreza en el manejo y procesado informatico de datos e informacidn quimica.

C1: Conocer los aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y unidades

4.2 Competencias basicas, generales o transversales:

CB1: Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un area de
estudio que parte de la base de la educacién secundaria general, y se suele encontrar a un nivel
que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye también algunos aspectos que implican
conocimientos procedentes de la vanguardia de su campo de estudio.

CB2: Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracion y
defensa de argumentos y la resolucién de problemas dentro de su area de estudio.

CB3: Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre
temas relevantes de indole social, cientifica o ética.

CB4: Que los estudiantes puedan transmitir informacién, ideas, problemas y soluciones a un
publico tanto especializado como no especializado.

CB5: Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

CG1: Que los estudiantes hayan desarrollado y demostrado poseer habilidades de aprendizaje y
conocimientos procedentes de su campo de estudio, siendo capaces de aplicarlos en su trabajo,
interpretando datos relevantes para emitir juicios de temas de diversa indole pudiendo
transmitirlos a un publico tanto especializado como no especializado.

CT1: Dominar correctamente la lengua espafiola, los diversos estilos y los lenguajes especificos
necesarios para el desarrollo y comunicacién del conocimiento en el ambito cientifico y académico.

CT2: Desarrollo de una actitud critica en relacién con la capacidad de analisis y sintesis.

5. Actividades Formativas y Metodologias Docentes

5.1 Actividades formativas:

- Grupo tedrico practico.
- Grupo docente de laboratorio.

- Trabajo individual.




5.2 Metodologias Docentes:

- Clases presenciales relativas a los contenidos tedricos y practicas (problemas) de la asignatura,
utilizando recursos didacticos tales como transparencias, presentaciones informatizadas y videos.

- Practicas de laboratorio con grupos reducidos manejo de técnicas experimentales, discusién de
resultados, obtencidn de conclusiones, presentaciéon de una memoria final.

- Resolucidén de dudas.

5.3 Desarrollo y Justificacion:

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

2. Imparticién de clases de problemas. Se resuelven problemas tipo, haciendo hincapié en la
comprensiéon del mecanismo de resolucién y resaltando la relacién de los problemas con
aplicaciones practicas.

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

4.- Realizacién de tutorias personales o colectivas para resolucion de dudas.

6. Temario Desarrollado

TEORIA

Tema 1. - Fundamentos de la mecdanica cudntica

Tema 2. - Traslacién, vibracién y rotaciéon en mecdnica cuantica
Tema 3. - El atomo de hidrégeno

Tema 4. - Métodos aproximados en mecanica cuantica

Tema 5. - Atomos polielectrénicos y espectroscopia atémica

Tema 6. - Sistemas moleculares y espectroscopias




Tema 7. - Espectroscopia de microondas y Raman rotacional
Tema 8. - Espectroscopia de infrarrojo y Raman vibracional
Tema 9. - Espectroscopia electrénica molecular

Tema 10.- Espectroscopia de resonancia

PRACTICAS DE LABORATORIO

- Célculos mecano-cuanticos

* Bertran Rusca, J.; Branchadell Gallo, V.; Moreno Ferrer, M.; Sodupe Roure,M.; QuimicaCuantica,
Sintesis, 2002.

* Levine, I.N., Quimica Cuantica, Prentice Hall, 2001.

* Atkins, P.W.; Friedman, R.S.; Molecular Quantum Mechanics 4th ed., Oxford UniversityPress, 2005.
* Levine, I.N. Fisicoquimica, 5a ed., vols. 1 y 2, McGraw-Hill Interamericana de Espafa, S.A,2004.

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

* Requena, A. y ZUfiga, J.: Espectroscopia, Pearson-Prentice Hall, Madrid, 2003.

* Requena, A. y Zuhiga, J.: Quimica Fisica. Problemas de Espectroscopia. Fundamentos, atomos y
moléculas diatémicas,

Pearson-Prentice Hall, Madrid, 2007.

* Banwell, C. N.: Fundamentos de Espectroscopia Molecular, Ed. del Castillo, Madrid, 1977.

7.2 Bibliografia complementaria:




8. Sistemas y criterios de evaluacion

8.1 Sistemas de evaluacion:

- Examen final.

- Evaluacion continua.

8.2 Criterios de evaluacion relativos a cada convocatoria:

8.2.1 Convocatoria I:

Evaluacidén continua que consistira en la media ponderada de los siguientes items: i) la
participacion activa en las clases tedricas (10%) ii) la participacion activa en las sesiones practicas
(10%) iii) la utilizacién de tutorias individualmente o en grupos pequefios (10%) iv) un examen
escrito que constara de preguntas tedricas y problemas sobre el temario completo de la asignatura
(60 %) (o de los contenidos de los temas 7 a 10 si se ha superado la evaluacién parcial, 24%) y un
examen escrito al final del periodo de practicas (10%). Se considerara superado cada examen si se
alcanza una calificacion de 5.0 puntos sobre 10. S6lo aprobando ambos examenes se hara la media
ponderada y se sumara la calificacion de los items i)-iii).

;Contempla una evaluacién parcial? Si

Se realizara un examen escrito que constara de cuestiones tedricas, tedrico-practicas y problemas
sobre los contenidos de los temas 1 a 6. Si se supera la calificacion de 5.0 podra considerarse
superada la prueba y los contenidos correspondientes no serdn evaluados en la prueba final. Esta
prueba parcial supone el 60% de la calificacién tedrica de la asignatura (36% del total de la
asignatura).

Esta prueba la podran realizar los alumnos/as que se hayan acogido al sistema de evaluacién
continua y si la superan sélo contabilizara en la convocatoria ordinaria I.

8.2.2 Convocatoria Il:

Evaluacidn continua que consistird en la media ponderada de i) la participacién activa en las clases
tedricas (10%) ii) la participacion activa en las sesiones practicas (10%) iii) la utilizacién de tutorias
individualmente o en grupos pequefios (10%) iv) un examen escrito que constara de preguntas
tedricas y problemas sobre el temario completo de la asignatura (60 %) y un examen escrito sobre
el contenido de las practicas (10 %). Se considerara superado cada examen si se alcanza una
calificacién de 5.0 puntos sobre 10. S6lo aprobando ambos examenes se hara la media ponderada
y se sumara la calificacion de los items i)-iii). Todo alumno/a que en la convocatoria ordinaria | haya
obtenido una calificaciéon de 5 puntos o superior en el examen correspondiente al contenido
practico no tendra que realizar esta prueba en la convocatoria ordinaria Il.

8.2.3 Convocatoria lll:

En la convocatoria ordinaria lll solo existira el sistema de evaluacién Unica final (véase evaluacion
Unica final de la convocatoria Ill).




8.2.4 Convocatoria extraordinaria:

En la convocatoria extraordinaria de noviembre sdlo existira el sistema de evaluacion Unica final
(véase evaluacion Unica final de la convocatoria extraordinaria de noviembre).

8.3 Evaluacion Unica final:

8.3.1 Convocatoria I:

La evaluacion Unica final consistira en un examen escrito que constara de preguntas tedricas y
problemas sobre el temario completo de la asignatura (80 %) y un examen escrito sobre el
contenido de las practicas (20 %). Se considerara superado cada examen si se alcanza una
calificacién de 5 puntos sobre 10. Sélo aprobando ambas pruebas finales se hard la media
ponderada y se considerara aprobada la asignatura.

Se recuerda que para optar por el sistema de evaluacién Unica y conforme al articulo 8 del
Reglamento de Evaluacion para las Titulaciones de Grado y Master Oficial de la Universidad de
Huelva (13 de marzo de 2019), el/la estudiante deberd comunicarlo en las dos primeras semanas
de imparticién de la asignatura, salvo causas sobrevenidas contempladas en el mismo articulo. La
comunicacion se realizara enviando un correo electronico al coordinador de la asignatura, que
responderd acusando su recibo.

8.3.2 Convocatoria Il:

Evaluacidon Unica final que consistira en un examen escrito que constara de preguntas tedricas y
problemas sobre el temario completo de la asignatura (80 %) y un examen escrito sobre el
contenido de las practicas (20 %). Se considerara superado cada examen si se alcanza una
calificacién de 5 puntos sobre 10. Sélo aprobando ambas pruebas finales se hard la media
ponderada y se considerard aprobada la asignatura.

8.3.3 Convocatoria lll:

En la convocatoria ordinaria Ill solo existird el sistema de evaluacién Unica final que consistird en un
examen escrito que constarad de preguntas tedricas y problemas sobre el temario completo de la
asignatura (80 %) y un examen escrito sobre el contenido de las practicas (20 %). Se considerara
superado cada examen si se alcanza una calificacién de 5 puntos sobre 10. Sélo aprobando ambas
pruebas finales se hara la media ponderada y se considerara aprobada la asignatura.

8.3.4 Convocatoria Extraordinaria:

En la convocatoria extraordinaria de noviembre solo existira el sistema de evaluacién Unica final
que consistird en un examen escrito que constara de preguntas tedricas y problemas sobre el
temario completo de la asignatura (80 %) y un examen escrito sobre el contenido de las practicas
(20 %). Se considerara superado cada examen si se alcanza una calificacidon de 5 puntos sobre 10.
Sélo aprobando ambas pruebas finales se hard la media ponderada y se considerara aprobada la
asignatura.




9. Organizaciéon docente semanal orientativa:

Grupos G. Reducidos Pruebas y/o Contenido
Fecha Grandes | Aul. Est. Lab. P. Camp | Aul. Inf. act. evaluables desarrollado
17-02-2025 4 0 0 0 0 Tema 1
24-02-2025 4 0 0 0 0 Tema 1
03-03-2025 4 0 0 0 0 Tema 2
10-03-2025 4 0 0 0 0 Tema 2
17-03-2025 4 0 0 0 0 Tema 3
24-03-2025 5 0 0 0 0 Tema 3
Examen de practicas de Tema 4 Contenido
31-03-2025 5 0 20 0 0 pre préctico (calculos
laboratorio G3 D
mecanocuanticos) G3
Examen de précticas de Tema 5 Contenido
07-04-2025 5 0 20 0 0 ) practico (calculos
laboratorio G2 b
mecanocuanticos) G2
Examen de practicas de Tema 5 Contenido
21-04-2025 5 0 20 0 0 ; practico (calculos
laboratorio G1 D
mecanocuanticos) G1
28-04-2025 5 0 0 0 0 Tema 6
Examen de practicas de Tema 6 Contenido
05-05-2025 5 0 20 0 0 Pré practico (célculos
laboratorio G4 D
mecanocuanticos) G4
12-05-2025 5 0 0 0 0 Examen parcial Tema 7
19-05-2025 5 0 0 0 0 Tema 8
26-05-2025 5 0 0 0 0 Tema 9
02-06-2025 5 0 0 0 0 Tema 10
TOTAL 70 0 80 0 0




