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Prerequisits

Cal haver aprovat |'assignatura de Fonaments de Quimica de primer. Es recomanable haver aprovat també les
assignatures de Matematiques i Fisica de primer.

Objectius

L'objectiu fonamental del curs és I'adquisicié de coneixements basics de Quimica Quantica. Donat que la
Quimica Quantica tracta amb sistemes atomics/moleculars, pels quals la fisica que s'aplica és poc intuitiva, un
objetiu important del curs és que els alumnes aprenguin a raonar amb conceptes quantics i a deduir-ne les
seves implicacions a nivell macroscopic. Es també un objectiu del curs que I'alumne aprengui a usar eines
matematiques i informatiques per resoldre exercicis d'estructura atdmica i molecular. També és un objectiu
que l'alumne es familiaritzi amb I'us de programes de quimica computacional.

Competéncies

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aprendre de manera autdbnoma.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

® Demostrar motivacio per la qualitat.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets fonamentals de les
diferents arees de la quimica.

® Emprar correctament la llengua anglesa en I'ambit de la quimica.

® Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.

® Gestionar 'organitzacio i la planificacié de tasques.

® Mantenir un compromis étic.

® Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

® Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en I'ambient de treball.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.



® Reconéixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.
® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Tenir destresa per al calcul numeéric.

® Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Resultats d'aprenentatge

Adaptar-se a noves situacions.
Aprendre de manera autbnoma.
Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.
Demostrar motivacio per la qualitat.
Descriure els principis de la mecanica quantica i reconéixer-ne I'aplicacié en la descripcié de
I'estructura i les propietats d'atoms i molécules.
7. Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.
8. Gestionar l'organitzacié i la planificacio de tasques.
9. Identificar i analitzar problemes relacionats amb I'estructura de les molécules.
10. Mantenir un compromis é&tic.
11. Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.
12. Operar amb un cert grau d'autonomia i integrar-se en poc temps en I'ambient de treball.
13. Proposar idees i solucions creatives.
14. Raonar de forma critica.
15. Resoldre problemes i prendre decisions.
16. Resumir un text cientific relacionat amb I'assignatura, en llengua anglesa
17. Tenir destresa per al calcul numeéric.
18. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.
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Continguts

Classes teoriques

Fonaments de la mecanica Quantica
Introduccio historica

Fonaments matematics

Postulats de la Mecanica Quantica
Principi d'indeterminacié de Heisenberg.
Particula en una caixa

Oscil-lador harmonic

Estructura atomica

Moment Angular

Atom d'hidrogen

Spin. Principi d'antisimetria

Atoms polielectronics

Estructura molecular

Aproximacié Born-Oppenheimer



Molécula H2+

Aproximaciéo OM_CLOA

Molécula de H2

Métode de Hartree-Fock
Correlacio electronica
Métodes DFT

Classes practiques

Sessio 1. Estructura electronica. Métode Hartree-Fock
Sessio 2. Superficies d'energia potencial |. Estructura molecular. Energies de Reaccié.
Sessio 3. Superficies d'energia potencial Il. Reactivitat Quimica.

Sessio 4 i 5. Treball personal sobre reactivitat Quimica.

Metodologia

La metodologia docent es basa en quatre tipus d'activitats formatives: classes de teoria, classes de
problemes, seminaris i sessions practiques.

Classes de teoria

El professor/a explicara el contingut del programa amb suport audivisual que estara a disposicié dels
estudiants al Campus Virtual.

Classes de problemes

Al llarg del curs es lliuraran els enunciats dels problemes que els alumnes hauran d'anar resolent. La
resolucid/plantejament d'alguns dels exercicis es fara a les classes de problemes sota la direccié del
professor.

Seminaris

Per reforgar els continguts de teoria el professor lliurara als estudiants diferents textos, exercicis, etc. que
aquests hauran de comentar/resoldre en equip fora de l'aula. En aquestes sessions es discutiran i posaran en
comu els coneixements adquirits.

Classes practiques

En les sessions practiques els alumnes es familiaritzaran amb programes de quimica computacional. Les
classes es realitzaran a l'aula informatica per parelles. Els alumnes aplicaran els métodes de la quimica
quantica per estudiar l'estructura i reactivitat de sistemes quimics. En les dues ultimes sessions, i sota la
direccio del professor, aplicaran els coneixements adquirits per a resoldre un problema quimic. Els resultats
obtinguts d'aquest treball es reculliran en un informe i s'exposaran i discutiran en els seminaris.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides




Classes de practiques 20 0,8 1,2,3,7,8,10, 11,12, 14, 15, 16, 17, 18

Classes de problemes 8 0,32 1,2,4,7,11,13, 14,15, 17
Classes magistrals 23 0,92 1,2,5,7,10, 11,14
Seminaris 3 0,12 3,7,14,18

Tipus: Supervisades

Treball practic 8 0,32 3,4,5,7,8,10, 11,13, 14,15, 16, 17, 18

Tipus: Autonomes

Estudi 53 212 8,11,15

Avaluacié

Examens escrits: Es programaran tres examens al llarg del curs, dos parcials i un final. L'alumne que aprovi
totes dues proves parcials NO caldra que es presenti a la prova final. L'alumne que suspengui el primer parcial
ja no es podra presentar al segon parcial i haura d'anar directament a fer I'examen final per poder aprovar
I'assignatura. La prova FINAL escrita avaluara tota la matéria impartida durant el curs. S'hi hauran de
presentar aquells alumnes que hagin obtingut menys de 5 punts sobre 10 en alguna de les 2 proves parcials.
Per als alumnes en aquesta situaciod, la qualificacio definitiva sera la d'aquesta prova final i caldra treure un
minim de 4 punts sobre 10 per a poder promitjar amb les notes de les practiques i les evidencies. També s'hi
podran presentar aquells alumnes que vulguin pujar la nota, tenint en compte que si s'hi presenten, la
qualificacié definitiva sera la d'aquesta prova final.

Practiques: L'assisténcia a les practiques i la presentacio dels informes és obligatoria. La darrera practica,
que dura dues sessions, es planteja com un projecte obert diferent per a cada grup. Els resultats obtinguts en
aquests practica es presentaran i discutiran en un informe escrit de format lliure i en una exposisié oral.

Evidéncies: Al llarg del curs els alumnes hauran d'entregar diversos exercicis complementaris sobre el que
s'ha anat treballant a clase.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Evidéncies 5% 2 0,08 5,6,7,9,10, 14,15, 17

Examens escrits (parcial i final) 60% 8 0,32 3,14,15, 17

Practiques 35% 25 1 1,2,3,4,5,7,8,11,12,13, 14, 15, 16, 17, 18
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