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Prerequisitos

Es necesario tener aprobada la asignatura de Fundamentos de Quimica de primero. Se recomienda tener
también aprobadas las asignaturas de Matematicas y Fisica de primero.

Objetivos y contextualizacion

El objetivo fundamental del curso es la adquisicion de conocimientos basicos de Quimica Cuantica. Dado que
la Quimica Cuantica trata con sistemas atémicos/moleculares para los que la fisica que se aplica es poco
intuitiva, un objetivo importante del curso consiste en que los alumnos aprendan a razonar con los conceptos
cuanticos y a deducir las implicaciones que conlleva a nivel macroscopico. Otro objetivo del curso consiste en
que el alumno aprenda a usar las herramientas matematicas e informaticas para resolver ejercicios de
estructura atdbmica y molecular. El Gltimo objetivo es que el alumno se familiarice con el uso de programas de
quimica computacional.

Competencias

® Adaptarse a nuevas situaciones

® Aprender de forma auténoma

® Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa

® Demostrar iniciativa y espiritu emprendedor

® Demostrar motivacion por la calidad

® Demostrar que comprende los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales de las diferentes
areas de la Quimica

® Gestionar la organizacién y planificacion de tareas

® Gestionar, analizar y sintetizar informacion

® Mantener un compromiso ético

® Obtener informacion, incluyendo la utilizacion de medios telematicos

® Operar con un cierto grado de autonomia e integrarse en poco tiempo en el ambiente de trabajo

® Poseer destreza para el calculo numérico.



® Proponer ideas y soluciones creativas

® Razonar de forma critica

® Reconocer y analizar problemas quimicos y plantear respuestas o trabajos adecuados para su
resolucion, incluyendo en casos necesarios el uso de fuentes bibliograficas

® Resolver problemas y tomar decisiones

® Utilizar correctamente la lengua inglesa en el ambito de la Quimica

® Utilizar la informatica para el tratamiento y presentacion de informacion

Resultados de aprendizaje

Adaptarse a nuevas situaciones
Aprender de forma auténoma
Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa
Demostrar iniciativa y espiritu emprendedor
Demostrar motivacion por la calidad
Describir los principios de la mecanica cuantica y reconocer su aplicacion en la descripcion de la
estructura y las propiedades de atomos y moléculas
7. Gestionar la organizacién y planificacion de tareas
8. Gestionar, analizar y sintetizar informacion
9. Identificar y analizar problemas relacionados con la estructura de las moléculas
10. Mantener un compromiso ético
11. Obtener informacion, incluyendo la utilizacion de medios telematicos
12. Operar con un cierto grado de autonomia e integrarse en poco tiempo en el ambiente de trabajo
13. Poseer destreza para el calculo numérico
14. Proponer ideas y soluciones creativas
15. Razonar de forma critica
16. Resolver problemas y tomar decisiones
17. Resumir un texto cientifico relacionado con la asignatura en lengua inglesa
18. Utilizar la informatica para el tratamiento y presentacién de informacion
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Contenido

Clases tedricas

Fundamentos de la mecanica Cuantica
Introduccion historica

Fundamentos matematicos

Postulados de la Mecanica Cuéantica
Principio de indeterminacion de Heisemberg
Particula en una caja

Oscilador arménico

Estructura atémica

Momento angular

Atomo de hidrégeno

Espin. Principio de antisimetria

Atomos polielectrénicos

Estructura molecular



Aproximacién Born-Oppenheimer
Molécula H,*

Aproximacion OM-CLOA

Molécula de H2

Método de Hartree-Fock
Correlacion electrénica
Métodos DFT

Clases practicas

Sesioén 1. Estructura electronica. Método Hartree-Fock
Sesidn 2. Superficies de energia potencial |. Estructura molecular. Energias de reaccion.
Sesion 3. Superficies de energia potencial Il. Reactividad Quimica.

Sesion 4. Trabajo personal sobre reactividad Quimica.

Metodologia

La metodologia docente se basa en cuatro tipos de actividades formativas: clases de teoria, clases de
problemas, seminarios y sesiones practicas.

Clases de teoria

El professor/a explicara el contenido del programa con la ayuda de soportes audiovisuales. Estos estaran a
disposicion del alumno en el Campus Virtual.

Clases de problemas

A lo largo del curso se suministraran los enunciados de los problemas que los alumnos deberan resolver. La
resolucion/planteamiento de algunos de estos problemas se hara en las clases de problemas bajo la direccion
del profesor

Seminarios

Para reforzar los contenidos de teoria el profesor distribuira a los alumnos diferentes textos, ejercicios, etc.
que estos tendran que comentar/resolver en equipo fuera del aula. en estas sesiones se pondran en comun
los conocimientos adquiridos.

Clases practicas

En las sesiones de practicas los alumnos se familiarizaran con programas de quimica computacional. Las
clases se realizaran por parejas en el aula informatica. Los alumnos aplicaran los métodos de la quimica
cuantica al estudio de la estructura y la reactividad de sistemas quimicos. En la sesion final, bajo la direccion
del profesor, aplicaran los conocimientos adquiridos a la resolucién de un problema quimico. Los resultados
que se obtengan de este trabajo se recogeran en un informe escrito y se expondran y discutiran en
seminarios.

Actividades
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Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Tipo: Dirigidas

Clases de problemas 10 0,4 1,2,4,8,11,14,15, 16, 13

Clases de practicas 16 0,64 1,2,3,7,8,10, 11, 12, 15, 16, 17, 13, 18
Clases magistrales 32 1,28 1,2,5,8,10, 11,15

Seminarios 2 0,08 3,8,15,18

Tipo: Supervisadas

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

Tipo: Autonomas

Estudio 47 1,88 7,11,16

Evaluacién

Examenes escritos: Se programaran tres examenes a lo largo del curso: dos parciales y un final. El alumno
que apruebe las dos pruebas parciales NO tendra que presentarse al examen final. El alumno que suspenda
el primer parcial ya no podra presentarse al segundo parcial y deberd ir directamente a realizar el examen de
recuperacion para aprobar la asignatura. La prueba FINAL de recuperacion escrita evaluara toda la materia
impartida durante el curso. Deberan realizarla los alumnos que hayan obtenido una nota inferior a 5 sobre 10
en alguna de las 2 pruebas parciales. Para los alumnos en esta situacion la calificacion definitiva sera la de
esta prueba final y debera ser como minimo de 4 sobre 10 para poder promediar con las notas de practicas y
las evidencias. También podran presentarse a la prueba final los alumnos que deseen subir nota teniendo en
cuenta que si entregan el examen la calificacion definitiva sera la de esta prueba final. Para participar en la
recuperacion es necesario que el alumno, como minimo, se haya presentado a un parcial, haya realizado las
practicas y haya entregado al menos una evidencia.

Practicas: La asistencia a las practicas y la presentacion de los informes es obligatoria. La ultima practica se
plantea como un proyecto abierto diferente para cada grupo. Los resultados obtenidos en esta practica se
presentaran y discutiran en un informe escrito en formato libre y en una exposicién oral.

Evidencias: A lo largo del curso los alumnos deberan entregar un minimo de dos ejercicios complementarios
sobre el temario que se ha ido desarrollando en clase.

Actividades de evaluacién

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Evidencias 5% 2 0,08 5,6,8,9, 10, 15,16, 13

Examenes escritos (parcial y final) 60% 8 0,32 3, 15, 16, 13

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