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Prerequisitos

No hay ningun prerrequisito obligatorio pero es muy aconsejable haber superado y tener
presentes las asignaturas de "Enlace Quimico y Estructurade laMateria’,
"Fundamentos de Mateméticas', "Mecéanicay Ondas’, FisicaClasica", - Quimicade los
Elementos' y "Quimica Orgénica'.

Es recomendable cursar simultaneamente la asignatura " Fenémenos Cuanticos 1.

Objetivos y contextualizacion

Esta asignatura esta focalizada en €l estudio y comprension de lainteraccion entre laradiacion
electromagnéticay la materia, y como esta interaccion puede ser utilizada

en la caracterizacion estructural de moléculasy materiales. La asignaturaincluye algunos
fundamentos teoricos involucrados en lainteraccion radiacion / materia

y de algunas de las diferentes técnicas espectroscdpicas mas presentes. Para cada tipo de técnica
espectroscopica, se pretende establecer una conexidn entre el espectro

y lainformacién estructural que se puede extraer. Se da un peso especia alasimetriamolecular y
en lateoria de grupos como herramienta para explicar determinados espectros.

L os objetivos concretos de la asignatura son los siguientes:

-Entender los fundamentos béasicos de la interaccion entre la radiacion electromagnéticay la
materia.

- Entender |as reglas que determinan la frecuencias y las intensidades de una transicion.

- Saber como aplicar este conocimiento para resolver cuantitativay cualitativamente problemas
guimicos con la ayuda de |a espectroscopia molecular.




Competencias

® Aplicar los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales relacionados con la Nanociencia y

Nanotecnologia a la resolucion de problemas de naturaleza cuantitativa o cualitativa en el ambito de la
Nanociencia y Nanotecnologia.

® Aprender de forma auténoma.
® Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

Demostrar que comprende los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales relacionados con
la Nanociencia y Nanotecnologia.

® Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

Interpretar los datos obtenidos mediante medidas experimentales, incluyendo el uso de herramientas
informaticas, identificar su significado y relacionarlos con las teorias quimicas, fisicas o bioldgicas
apropiada.

Mantener un compromiso ético.

Mostrar sensibilidad hacia temas medioambientales.

® Obtener, gestionar, analizar, sintetizar y presentar informacién, incluyendo la utilizacién de medios

telematicos e informaticos.

® Proponer ideas y soluciones creativas.
® Razonar de forma critica.
® Reconocer y analizar problemas fisicos, quimicos y biolégicos en el ambito de la Nanociencia y

Nanotecnologia, plantear respuestas o trabajos adecuados para su resolucién, incluyendo en casos
necesarios el uso de fuentes bibliogréaficas.

® Resolver problemas y tomar decisiones.
® Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.

Resultados de aprendizaje
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. Analizar situaciones y problemas en al ambito de la fisica y plantear respuestas o trabajos de tipo

experimental utilizando fuentes bibliograficas.

Aplicar los contenidos teéricos adquiridos a la explicacion de fendmenos experimentales.

Aplicar los principios fisicos de las interacciones materia-radiacién a la interpretacion de espectros.
Aprender de forma auténoma.

Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

Describir los fundamentos de las espectroscopias moleculares mas significativas (IR, UV-visible, RMN,
masas).

Disefiar experimentos sencillos para el estudio de sistemas quimico-fisicos simples.

Emplear la tecnologia de la informacién y la comunicacién para la documentacion de casos y
problemas.

Evaluar la mejor metodologia espectroscopica para la resolucion de un problema estructural.

Evaluar resultados experimentales de forma critica y deducir su significado.

Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

Identificar los principios fisicos que rigen las interacciones materia-radiacion.

Interpretar los datos obtenidos en las medidas experimentales para la caracterizacion de un compuesto
quimico o un material.

Mantener un compromiso ético.

Mostrar sensibilidad hacia temas medioambientales.

Obtener, gestionar, analizar, sintetizar y presentar informacion, incluyendo el uso de medios
telematicos e informaticos.

Proponer ideas y soluciones creativas.

Razonar de forma critica.

Reconocer y analizar problemas fisicos y quimicos relacionados con la estructura de compuestos
organicos e inorganicos.

Relacionar la Teoria de Grupos y las Tablas de caracteres con la simetria de las moléculas.
Relacionar los datos experimentales con las propiedades fisico-quimicas y/o analisis de los sistemas
objeto de estudio.

Relacionar los principios fisicos de las interacciones materia-radiacion con las sefales de los distintos
espectros.

Resolver problemas y tomar decisiones.



24. Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.

25. Utilizar correctamente las herramientas informaticas necesarias para calcular, representar graficamente
e interpretar los datos obtenidos, asi como su calidad.

26. Utilizar programas de disefo grafico para dibujar formulas quimicas y sus reacciones.

Contenido

1. Introduccién ala espectroscopia

Naturaleza de la radiacion electromagnética. Energiay tipo de radiacion. Espectro
electromagnético y técnicas espectroscopicas. Intensidad de las lineas espectrales. Momento
dipolar de latransicion. Reglas de seleccidn. Anchura de raya espectral. Principio de
incertidumbre. Léseres.

2. Espectroscopia de rotacion y vibracion de moléculas diatémicas

Aproximacion de Born-Oppenheimer y Ecuacion de Schrédinger nuclear. Model os del rotor
rigidoy del oscilador arménico. Reglas de seleccion. Anarmonicidad. Energias de
Disociacion.

3. Simetria Molecular

Elementos y operaciones de simetria. Grupos puntuales de simetria. Clasificacion.
Determinacién sistematica del grupo puntual de una molécula. Aplicaciones de la simetria.
| someria éptica. Momento dipolar.

4. Teoria de grupos

Propiedades de los grupos. Clases de elementos de simetria. Representaciones reducibles e
irreductibles. Especies de simetria. Tablas de caracteres. Descomposicién de
representaci ones reducibles en sus componentes irreductibl es.

5. Espectroscopia de vibracion de moléculas poliatémicas

Vibracion de moléculas poliatémicas. Modos normales de vibracion. Tipo de vibraciones:
tension y deformacion. Simetria de los modos normales de vibracion. Reglas de seleccion.
Efecto Raman. Polarizabilidad. Reglas de seleccion. Aplicacion de lateoriade grupos al
andlisis vibracional. Regla de mutua exclusion.

6. Espectroscopia electrénica

Espectroscopia Atomica. Términos Espectrales. Interaccion Spin Orbita. Transiciones
Permitidas. Estado electrénico de moléculas diatomicas. Transiciones electronicas en
mol éculas diatdmicas. Estructura vibracional de |as bandas electronicas. Principio de
Franck-Condon. Transiciones electrénicas. Reglas de seleccion. Consideraciones de
simetria. Fluorescenciay fosforescencia. espectroscopia fotoelectronica

7. Espectroscopia de resonancia magnética

Spin nuclear. Interaccion con un campo magnético. Resonancia Magnética Nuclear (RMN).
Niveles energéticos nucleares. Reglas de seleccion. Apantallamiento nuclear. El
desplazamiento quimico. Acoplamientos spin-spin. Nucleos equivalentes. Sistemas de
primer orden. Equivalencias quimicay magnética. Aplicaciones. Resonancia de spin
electronico

Practicas de aulainforméatica
1. Espectroscopia vibracional



2. Espectroscopia el ectronica

Metodologia
Laasignatura constara de tres tipos de actividades docentes:

1. Clases tedricas

El profesor desarrollaralos contenidos del programaen el aula. Se dispondré de material de
apoyo en e Campus Virtual.

2. Clases de Problemas

Resolucion de algunos de |os problemas propuestos para cada tema. Estas clases permiten
profundizar y / o reforzar algunos de |os conceptos introducidos en las clases tedricas.

3. Précticas de aulainformética

Simulacion de espectros de algunas molécul as utilizando los métodos de la quimica
cuantica.

Actividades
Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje
Tipo: Dirigidas
Practicas de aula 4 0,16 1,2,3,4,10,5,6,7,8, 11,12, 14,15, 16, 17, 18, 19, 22, 20, 23, 24, 25,

26

Sesiones de problemas 15 0,6 1,2,3,4,10,9,5,7,8, 11,12, 13, 14, 15, 17, 18, 19, 22, 20, 21, 23, 24

Sesiones teodricas 26 1,04 1,2,3,4,10,9,5,6,7,8,11,12, 13, 14, 15, 18, 19, 22, 20, 21, 23

Tipo: Auténomas

Estudio personal 65 2,6
Realizacién de 5 0,2 1,2,3,4,10,9,5,6, 8, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 22, 20, 21, 23,
ejercicios 24

Evaluacioén

Examenes

A lo largo del curso se realizaran dos examenes parciales que corresponderan a los temas 1-4y 5

La nota minima de un examen parcia que permite calcular lamedia del curso esde 4. Si no
se llegaaestos minimos, a final del curso se pueden recuperar uno o los dos examenes
parciaes. Lanota obtenida en la recuperacion reemplazara la nota obtenida en € primer
intento. También es posible presentarse a las recuperaciones para mejorar nota. En este caso



la Ultima nota obtenida en cada parcial esla que prevalece. Paratener derecho a presentarse
auna recuperacion es obligatorio haberse presentado a los dos exdmenes parciales.

Trabajo de sequimiento

A lolargo del curso se recogeran un cierto nimero de pruebas del seguimiento del alumno
(problemas resueltos individual mente o en grupo, pruebas cortas de aula, etc). La notamedia
de estos pruebas representard el 15% de la notafinal

Préacticas de aula

A lolargo del curso serealizaran dos practicas de aula obligatorias. El resultado de estas
préacticas se evaluara mediante una prueba especifica que representara el 15% de la nota final

Losrequisitos para superar laasignatura son:

1.Lanota de cada examen parcial debe ser igual o superior a4
2.Lanotamedia de la asignatura debe ser igual o superior 5
3.Larealizacion de las practicas de aula es obligatoria

La asignatura se considerard no evaluable si no se ha hecho ninguno de los dos examenes parcia

Actividades de evaluacién

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje
Ejercicios 15 1 0,04 1,2,4,10,9,5,6,7,8, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 22, 20, 21, 23,
24,25, 26
Examenes 70 5 0,2 2,3,4,10,9,5,6,12,13,14,17, 18, 19, 22, 20, 21, 23
Practicas de 15 4 0,16 1,2,3,4,10,9,5, 8,12, 13, 14, 16, 17, 18, 19, 22, 20, 21, 23
aula
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