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Podeu accedir-hi des d'aquest enllag. Per consultar l'idioma us caldra introduir el CODI de l'assignatura.
Tingueu en compte que la informacioé és provisional fins a 30 de novembre de 2023.

Prerequisits

No hi ha cap prerequisit obligatori perd €s molt aconsellable haver superat i tenir presents les assignatures de
"Enllag Quimic i Estructura de la Matéria", "Fonaments de Matematiques", "Mecanica i Ones", Fisica Classica",
-Quimica dels Elements" i "Quimica Organica". Es recomenable cursar simultaniament |'assignaturs
"Fendomens Quantics I".

Objectius

Aquesta assignatura esta focalitzada a I'estudi i comprensio6 de la interacci6 entre la radiacié electromagnética
i la mateéria, i com aquesta interaccié pot ser utilitzada en la caracteritzacié estructural de molécules i
materials. L'assignatura inclou alguns fonaments tedrics involucrats en la interaccié radiaciéo/matéria i
d'algunes de les diferents técniques espectroscopiques més presents. Per a cada tipus de técnica
espectroscopica, es pretén establir una connexid entre I'espectre i la informacio estructural que se'n pot
extreure. Es déna un pes especial a la simetria molecular i a la teoria de grups com a eina improtant per
explicar determinats espectres.

Els objectius concrets de I'assignatura sén els seglents:
- entendre els fonaments basics de la interaccié entre la radiacié electromagnética i la matéria.
- Entendre les regles que determinen la freqUiéncies i les intensitats d'una transicio.

- Saber com aplicar aquest coneixement per resoldre quantitativament i qualitativament problemes quimics
amb l'ajuda de I'espectroscopia molecular.

Competencies


https://sia.uab.cat/servei/ALU_TPDS_PORT_CAT.html

® Aplicar els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la nanociéncia i la
nanotecnologia a la resolucié de problemes de natura quantitativa o qualitativa en I'ambit de la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Aprendre de manera autonoma.

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

® Demostrar que es comprenen els conceptes, principis, teories i fets fonamentals relacionats amb la
nanociéncia i la nanotecnologia.

® Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.

Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'is d'eines

informatiques, identificar-ne el significat i relacionar-les amb les teories quimiques, fisiques o

biologiques apropiades.

® Mantenir un compromis étic.

® Mostrar sensibilitat en gliestions mediambientals.

® Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacié, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer i analitzar problemes fisics, quimics i bioldgics en I'ambit de la nanociéncia i la
nanotecnologia i plantejar respostes o treballs adequats per a la seva resolucid, incloent-hi en els casos
necessaris I'is de fonts bibliografiques.

® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

Resultats d'aprenentatge

1. Analitzar situacions i problemes en I'ambit de la fisica i la quimica, i plantejar respostes o treballs de
tipus experimental utilitzant fonts bibliografiques.
2. Aplicar els continguts tedrics adquirits a I'explicacié de fendmens experimentals.
3. Aplicar els principis fisics de les interaccions matéria-radiacio a la interpretacio d'espectres.
4. Aprendre de manera autbnoma.
5. Avaluar els resultats experimentals de manera critica i deduir-ne el significat.
6. Avaluar la millor metodologia espectroscopica per a la resolucié d'un problema estructural.
7. Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.
8. Descriure els fonaments de les espectroscopies moleculars més significatives (ANAR, UV-visible,
RMN, masses).
9. Dissenyar experiments senzills per a I'estudi de sistemes quimicofisics simples.
10. Emprar la tecnologia de la informacio i la comunicacié per a la documentacié de casos i problemes.
11. Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.
12. Identificar els principis fisics que regeixen les interaccions matéria-radiacio.
13. Interpretar les dades obtingudes a les mesures experimentals per a la caracteritzacié d'un compost
quimic o un material.
14. Mantenir un compromis étic.
15. Mostrar sensibilitat en qlestions mediambientals.
16. Obtenir, gestionar, analitzar, sintetitzar i presentar informacio, incluent-hi la utilitzacié de mitjans
telematics i informatics.
17. Proposar idees i solucions creatives.
18. Raonar de forma critica.
19. Reconeéixer i analitzar problemes fisics i quimics relacionats amb I'estructura de composts organics i
inorganics
20. Relacionar els principis fisics de les interaccions matéria-radiacié amb els senyals dels diferents
espectres.
21. Relacionar la teoria de grups i les taules de caracters amb la simetria de les molécules.
22. Relacionar les dades experimentals amb les propietats fisicoquimiques i/o analisi dels sistemes objecte
d'estudi.
23. Resoldre problemes i prendre decisions.
24. Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.



25. Utilitzar correctament les eines informatiques necessaries per a calcular, representar graficament i
interpretar les dades obtingudes, aixi com la seva qualitat.
26. Utilitzar programes de disseny grafic per dibuixar formules quimiques i les seves reaccions.

Continguts
Tema 1. Introduccié a I'espectroscopia

Poblacions dels nivells energétics: Llei de distribucié de Boltzmann. Radiacié electromagnética. Absorcio i
emissio estimulades. Regla de seleccid. Espectrofotdmetre. Amplada de bandes. Fonts de radiacié. Lasers.
Espectroscopia de transformada de Fourier.

Tema 2. Espectres de rotacio i vibracié de molécules diatdmiques

Moviment nuclear en una molécula diatomica. Aproximacié de Born-Oppenheimer. Rotor rigid. Nivells
rotacionals i espectre de rotacid. Oscil-lador harmonic i nivells vibracionals. Estructura fina de les bandes
vibracionals. Distorsi6 centrifuga i anharmonicitat. Acoblament vibracié-rotacié. Energia de dissociacié

Tema 3. Simetria molecular

Operacions i elements de simetria. Eixos de rotacid. Plans de simetria i eixos de rotacio impropia. Producte
d'operacions de simetria. Grups puntuals de simetria. Consequiéncies de la simetria: polaritat i quiralitat

Tema 4. Teoria de grups.

Operacions de simetria i matrius. Caracters de les matrius. Classes de simetria. Taules de caracters. Simetria
dels orbitals atdmics. Representacions reductibles i irreductibles. Combinacions lineals adaptades a la
simetria. Integrals a tot I'espai i regles de seleccio.

Tema 5. Espectres de vibracié de molécules poliatdmiques

Moviment dels nuclis en una molécula poliatdmica: rotacio i vibracio. Modes normals de vibracid. Regles de
seleccio en espectres IR. Simetria i regles de seleccid. Determinacio dels modes normals a partir de la
simetria. Espectres IR iinteraccions moleculars. Espectroscopia Raman. Espectroscopia Raman rotacional.
Espectroscopia Raman vibracional. Regles de selecci6 i simetria.

Tema 6. Espectres electronics.

Espectres atomics. Termes espectrals en atoms polielectronics. Termes espectrals, nivells i estats. Termes
espectrals en molécules diatdmiques. Estructura vibracional de les bandes electroniques. Principi de
Franck-Condon. Fluorescencia i fosforescencia. Dissociacio i predissociacid. Espectres electronics de
molécules poliatobmiques.

Tema 7. Espectres de ressonancia magnética

Introduccid a la ressonancia magneética nuclear. Regles de seleccio en espectres RMN. Model vectorial.
Apantallament i desplagament quimic. Acoblament spin-spin. Equivaléncia quimica i equivaléncia magnética.
RMN i processos quimics. RMN de transformada de Fourier. Relaxacié longitudinal i transversal. Espectres
RMN de nuclis amb I>1. Espectres RMN en solids. Espectres de ressonancia de spin electronic. Acoblament
hiperfi.

Practiques d'aula informatica
1. Espectroscopia vibracional

2. Espectroscopia electronica



Metodologia

L'assignatura constara de tres tipus d'activitats docents:

1. Classes teoriques

El professor desenvolupara els continguts de I'assignatura de manera presencial o virtual, d'acord amb el que
en tot moment determinin les autoritats académiques. Tot el contingut de les classes tedriques estara
disponible préviament al campus virtual.

2. Classes de Problemes

Per a cada tema es proposaran diversos problemes que s'hauran de resoldre per part dels alumnes, amb la
supervisié del professor. En les classes de problemes es resoldran els dubtes que hagi pogut generar la
resolucié dels problemes.

3. Practiques d'aula informatica
Simulacié d'espectres d'algunes molécules utilitzant els metodes de la Quimica Quantica.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacid, per a la
complementacié per part de I'alumnat de les enquestes d'avaluacié de I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de I'assignatura/modul.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Practiques d'aula 4 0,16 1,2,3,4,5,7,8,9,10, 11, 12, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 23, 24, 25, 26

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

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

Tipus: Autdonomes

Estudi personal 65 2,6

Realitzacio d'exercicis 5 0,2 1,2,3,4,5,6,7,8,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23, 24
Avaluacio
Examens

Al llarg del curs es realitzaran dos examens parcials. Els pesos d'aquests examens en la nota final seran del
40% i del 30%, respectivament, de manera que el conjunt dels dos examens parcials representara el 70% de
la nota final.

La nota minima d'un examen parcial que permet calcular la mitjana del curs és de 4. Si no s'arriba a aquests
minims, al final del curs es poden recuperar un o els dos examens parcials. La nota obtinguda en la
recuperacio reemplagara la nota obtinguda en el primer intent. També és possible presentar-se a les
recuperacions per millorar nota. En aquest cas I'Ultima nota obtinguda en cada parcial és la que preval. Per
tenir dret a presentar-se a una recuperacio és obligatori haver-se presentat als dos examens parcials.



Treball de seguiment

Al llarg del curs es recolliran un cert nombre de proves del seguiment de I'alumne (problemes resolts
individualment o en grup, proves curtes d'aula, etc). La nota mitjana d'aquests proves representara el 15% de
la nota final

Practiques d'aula

Al llarg del curs es realitzaran dues practiques d'aula obligatories. El resultat d'aquestes practiques s'avaluara
mitjangant una prova especifica que representara el 15% de la nota final
Els requisits per superar I'assignatura sén:

1. La nota de cada examen parcial ha de ser igual o superior a 4

2. La nota mitjana de I'assignatura ha de ser igual o superiora 5

3. La realitzacié de les practiques d'aula és obligatoria
L'assignatura es considerara no avaluable si no s'ha fet cap dels dos examens parcials. Per optar a la
qualificacié "Matricula d'honor" es tindran en compte de manera preferent les notes obtingudes en els

examens parcials.

L'alumnat que s'hagi acollit a la modalitat d'avaluacié unica haura de realitzar una prova final que consistira en
un examen de tot el temari tedric i de problemes de I'assignatura. Aquesta prova es realitzara el dia en qué els
estudiants de I'avaluacio continua fan I'examen del segon parcial. La qualificacié de I'estudiant sera:

Nota de I'assignatura = (Nota de la prova final - 85 + Nota de laboratori - 15)/100

Si la nota final no arriba a 5, I'estudiant té una altra oportunitat de superar I'assignatura mitjangant I'examen de
recuperacio que se celebrara en la data que fixi la coordinacié de la titulacio. En aquesta prova es podra
recuperar el 85% de la nota corresponent a la part de teoria y problemes. La part de practiques no és
recuperable.

La realitzacio i I'avaluacié de les practiques es fara en els mateixos termes que per als alumnes d'avaluacio
continuada.

Activitats d'avaluacié continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Practiques 15 1 0,04 1,2,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23, 24,
d'aula 25,26
Exercicis 15 4 0,16 1,2,3,4,5,6,7,10, 12, 13, 14, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23
Examens 70 5 0,2 2,3,4,5,6,7,8,12,13, 14, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23
Bibliografia
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- P. Atkins, J. de Paula, Atkins. Quimica Fisica, 8a Ed., Ed. Panamericana , 2008. Disponible electronicament.
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Programari

GaussView 6.0 i Gaussian-16



