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Prerrequisitos

Es necesario tener aprobada la asignatura "Fonaments de Quimica" (Fundamentos de Quimica) de primer
curso. Se recomienda tener también aprobadas las asignaturas "Matematiques" (Matematicas) y "Fisica"
(Fisica) de primer curso. Aquellos alumnos o alumnas que no las hayan aprobado y cursen "Quimica
Quantica" (Quimica Cuantica) van a toparse con dificultades especiales para superarla.

Objetivos y contextualizacion

La quimica estudia la materia, sus propiedades, transformaciones y su interacciéon con la radiacién
electromagnética. Dado que los elementos basicos que constituyen la materia (electrones y nucleos atémicos)
no obedecen las leyes de la fisica clasica sino la poco intuitiva mecanica cuantica, resulta indispensable
aplicar de forma rigurosa sus principios para derivar las leyes que gobiernan la materia, su estructura, los tipos
de enlace y sus transformaciones, y ver como tienen importantes consecuencias a nivel macroscopico. Este
es el objetivo de la quimica cuantica como disciplina dentro de una concepcion moderna de la quimica.

Como asignatura, su primer objetivo es que el alumnado adquiera el habito de pensar la quimica usando
conceptos mecanocuanticos de forma correcta y puedan extraer consecuencias. Un segundo objetivo es que
interioricen una explicacidon rigurosa de los principios basicos de la quimica, los cuales quiza de forma
mecanica han estado usando en los cursos introductorios de quimica (en particular aquellos que tienen que
ver con el enlace). En tercer lugar, el alumnado debe desarrollar habilidades para el uso de herramientas
matematicas para resolver problemas relacionados con la estructura atdbmica y molecular. En relacion a esto



ultimo,

un objetivo importante es el familiarizar al alumnado con el uso de herramientas informaticas de

quimica cuantica para que ello sea incorporado como una herramienta mas en el estudio de la materia y sus
propiedades.

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 organizacion y planificacion de tareas.

Gestionar, analizar y sintetizar informacion.

Mantener un compromiso ético.

Obtener informacién, incluyendo la utilizaciéon 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 presentacién de informacion.

Resultados de aprendizaje

1. Adaptarse a nuevas situaciones.
2. Aprender de forma auténoma.
3. Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.
4. Demostrar iniciativa y espiritu emprendedor.
5. Demostrar motivacion por la calidad.
6. 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 organizacion 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 presentacion de informacion.
Contenido

Clases Tedricas



® Parte 1: Fundamentos de Mecanica Cuantica. Introduccion histérica. Fundamentos matematicos.
Postulados de la mecanica cuantica. Principio de indeterminacién de Heisenberg. Sistemas modelo:
particula en una caja, oscilador armonico.

® Parte 2: Estructura Atémica. Momento angular. Atomo de hidrégeno. Spin. Atomos polielectrénicos.
Principio de antisimetria. Determinantes de Slater. Principio de Exclusion. Métodos aproximados:
método variacional. Principio de Aufbau. Tabla periodica.

® Parte 3: Estructura Molecular. EI hamiltoniano molecular. Aproximacion Born-Oppenheimer. Molécula H
2+. Aproximacion OM-CLOA. Molécula de H,. Estudios cualitativos: moléculas diatémicas y

poliatdmicas.

® Parte 4: Quimica Tedrica y Computacional. Determinacién de la Estructura Electronica. Método de
Hartree-Fock. Conjuntos de base. Correlacion electronica. Método de interaccion de configuraciones.
Métodos del funcional de la densidad.

® Parte 5: Quimica Tedrica y Computacional. Superficies de Energia Potencial. Hipersuperficies de
energia potencial. Puntos estacionarios: minimos y puntos de ensilladura. Significado de los puntos
estacionarios. Localizacién de puntos estacionarios. Aplicaciones: estructura molecular, termodinamica
y dinamica de las reacciones quimicas, espectroscopia.

Clases Practicas

® Practica 1. Sistemas Modelo: Particula en una caja, oscilador arménico. Atomo Hidrogenoide:
Orbitales.

® Practica 2. Estructura Electrénica |: Método Hartree-Fock. Conjuntos de funciones de base.

® Practica 3. Estructura Electrénica 1l: Optimizacion de geometrias moleculares. Reactividad Quimica I:
Termodinamica quimica.

® Practica 4. Reactividad Quimica Il: Cinética de reacciones.

Actividades formativas y Metodologia

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 20 0,8 1,2,3,7,8,10, 11,12, 15,16, 17, 13, 18
Clases de Teoria 32 1,28 1,2,5,8,10, 11,15

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

Tipo: Supervisadas

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

Tipo: Auténomas

Estudio Personal 44 1,76 7,11, 16




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

® Clases de Teoria. Se trata de una asignatura de alto contenido tedrico. La teoria de la asignatura se
desarrollara por parte del profesorado en el aula, usando materiales de soporte alli donde sea preciso.
Este material estara a disposicion del alumnado por adelantado mediante la plataforma Campus
Virtual. Adicionalmente se dispone de cierto material audiovisual para visualizar de forma asincrona, el
cual podra ser usado segun considere oportuno el profesorado de forma complementaria o substitutiva
a las clases presenciales.

® Clases de Problemas. La resolucion de problemas es uno de los principales objetivos de la asignatura.
Al inicio del curso se distribuira en la plataforma Campus Virtual una coleccion completa de problemas
para todo el curso, junto a un formulario y un solucionario. Conforme las clases de teoria se vayan
desarrollando el profesorado indicara qué problemas son susceptibles de ser resueltos. En sesiones
periddicas se procedera a resolver algunos de estos problemas de forma detallada y extensa en clase.

® Seminarios. Se programaran dos seminarios antes de los dos examenes parciales. A criterio del
profesorado o de los intereses mostrados por el alumnado se podran utilizar estos seminarios para
resolver dudas, profundizar en determinados aspectos del temario, o llevar a cabo sesiones de
discusion de textos, citas o determinados resultados, de manera que se pueda conectar la discusion
con los elementos constituyentes del temario.

® Sesiones de Practicas. Todas las practicas de la asignatura son practicas de simulacién que se llevan
a cabo por ordenador. Cuatro practicas estan programadas. De éstas, |la primera se llevara a cabo
poco antes del primer examen parcial y el resto antes del segundo. En la primera practica el alumnado
utilizara programas desarrollados por el profesorado de la asignatura para simular determinados
aspectos de los fundamentos de la mecanica cuantica en sistemas modelo asi como una parte
dedicada al atomo hidrogenoide. En las sesiones restantes el alumnado usara software con licencia
para realizar calculos mecanocuanticos de estructura electronica en moléculas de tamafo pequefio y
mediano. En esta Ultima serie de practicas se estudiara la estructura molecular, la reactividad a nivel
termodinamico y la dinamica de reaccion en algunas reacciones sencillas. Una parte de las practicas
incluira el estudio de un caso individualizado de reaccion.

Nota: se reservaran 15 minutos de una clase dentro del calendario establecido por el centro o por la titulacién
para que el alumnado rellene las encuestas de evaluacién de la actuacién del profesorado y de evaluacion de
la asignatura o modulo.

Evaluacién

Actividades de evaluacién continuada

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Contenidos Practicos 30% 21 0,84 1,2,3,4,5,7,8,11,12, 14, 15, 16, 17, 13,
18

Evidencias 10% 6 0,24 5,6,8,9,10, 15,16, 13

Examenes Escritos (Parciales y de 60% 7 0,28 3,15,16,13

Recuperacion)

Evaluacién Continua



La evaluacion de la asignatura se realiza a partir de tres contribuciones: Contenidos Teodricos, Contenidos
Practicos y Evidencias. De estas tres, es requisito para aprobar la asignatura el haber obtenido una nota
minima de 4,0 sobre 10,0 tanto en los Contenidos Tedricos como en los Contenidos Practicos, por separado.
Quienes que no logren estas notas minimas no podran superar la asignatura.

® Contenidos Teoricos. El peso en la nota final de los Contenidos Tedricos es del 60%. La nota de estos
contenidos refleja los conocimientos teoricos de la materia consolidados por el alumnado y su
capacidad para aplicarlos en la resolucion de problemas. A lo largo del curso se programaran tres
examenes escritos: dos de ellos parciales y uno de recuperacion. Cada prueba parcial evaluara el
temario cubierto durante la parte correspondiente del curso, mientras que en la prueba de recuperacion
cubrira todo el temario. Para poder participar en la prueba de recuperacion es necesario que como
minimo el alumno o alumna: se haya presentado a un examen parcial, haya realizado las practicas y
haya entregado como minimo una evidencia. Quien supere los Contenidos Teodricos mediante
examenes parciales no es necesario que se presente a la prueba de recuperacion. En caso contrario
debera presentarse a la misma. La nota final de Contenidos Tedricos sera la media ponderada de los
examenes parciales (con un peso del 60% para el primer parcial y del 40% para el segundo parcial) si
esta nota es como minimo de 4,0 sobre 10,0. En caso contrario la nota sera la del examen de
recuperacion. De forma extraordinaria quienes habiendo superado los Contenidos Teodricos mediante
examenes parciales deseen subir nota, deberan solicitarlo por E-Mail al profesorado con antelacion, el
cual confirmara la recepcion del mismo. Sélo entonces podran realizar el examen de recuperacion,
teniendo en cuenta que, si entregan su examen de recuperacién al profesorado la nota del mismo
sustituye incondicionalmente la de las dos pruebas parciales (es decir: pueden bajar nota).

® Contenidos Practicos. Los Contenidos Practicos contribuyen un 30% a la nota final de la asignatura. La
asistencia a las sesiones de practicas es obligatoria. La nota de Conenidos Practicos consta de dos
partes con un peso del 50% cada una: de una parte la nota obtenida de la correccion de los informes
de laboratorio, y de otra la nota de un examen sobre las practicas.

® Durante la realizacién de cada practica se publicard un modelo de informe mediante la
plataforma Campus Virtual. Los informes se entregaranutilizando el canal y dentro del plazo que
se haran publicos durante la practica. La nota final de los informes de practicas sera una media
ponderada de los informes, atendiendo a la diferente complejidad de cada practica. A criterio del
profesorado se podra convocar a alumnos o alumnas concretos para una discusion de sus
practicas.

® El dia en que se realice el 2° examen parcial el alumnado recibira también el enunciado de una
prueba escrita de corta duracion sobre las practicas.

Para optar a aprobar la asignatura es necesario obtener un 4,0 sobre 10,0 en los Contenidos Practicos,
calculados a partir del 50% de la notade informesy el50% de la nota del examen de practicas. Esta
nota no es recuperable.

® Evidencias. El peso de las Evidencias en la nota final es del 10%. A lo largo del cuadrimestre se
propondra la realizacion de evidencias relacionadas con el temario cubierto. Se tratara de ejercicios
mas elaborados que los resueltos en clase y podran requerir del uso de conocimientos de temas ya
estudiados en el temario. Los ejercicios se entregaran a titulo individual y en el plazo previsto. La nota
final del apartado de evidencias sera una media ponderada teniendo en cuenta la dificultad relativa de
los ejercicios propuestos.

® Retos. Adicionalmente, a criterio del profesorado se podran proponer un numero reducido de ejercicios
avanzados, de caracter voluntario. Estos ejercicios avanzados tienen por objeto estimular al alumnado
que desee ampliar conocimientos y profundizar en la materia. Seran ejercicios de complejidad superior
y podran requerir el uso de conocimientos impartidos en el curso, conocimientos de otras materias,
consulta de bibliografia especializada o incluso el uso de programas informaticos especializados para
realizar simulaciones. El conjunto de ejercicios voluntarios representara un maximo de 1,0 punto sobre
10,0 en funcion del numero total de retos propuestos , y su contribucion sera adicional a la de los otros
items obligatorios: se hace notar que esto podria llevar la nota final por encima de 10,0, en cuyo caso
la nota sera reducida a este valor. En ningun caso la nota de la seccion "Retos" eximira de obtener una
nota minima de 4,0 sobre 10,0 tanto en los Contenidos Tedricos como en Contenidos Practicos.



Evaluacion Unica

Se hace constar explicitamente que la realizacion de las practicas, la entrega de los informes y la realizacion
de la prueba escrita de practicas son obligatorias, en igualdad de condiciones con el alumnado que sigue el
itinerario de evaluacién continua.

El alumnado que se haya acogido a la modalidad de evaluacion unica debera realizar dos pruebas escritas el
mismo dia en que el alumnado que sigue evaluacion continua hace el segundo parcial:

® | a primera de las pruebas consiste en un examen de todo el temario de teoria y de problemas de la
asignatura. La nota de este examen sera su nota de Contenidos Teoricos.

® | a segunda de las pruebas sera un examen corto basado en el contenido de las practicas. La nota de
Contenidos Practicos se calculara igual que para el alumnado en evaluacion continua: 50% de la
correccion de informes de laboratorio y 50% del examen de practicas.

Para optara aprobar la asignatura es necesario obtener una nota de 4,0 sobre 10,0 tanto en los Contenidos de
Teoria como en los Contenidos de Practicas. Cuando este sea el caso la nota final de la asignatura se
calculara segun esta formula:

Nota Final = (70xContenidos Teoricos + 30xContenidos Practicos)/100

Si la nota final obtenida segun esta férmula no llegara a 5,0 sobre 10,0 o bien la nota de Contenidos Teodricos
no alcanzara el valor de 4,0 sobre 10,0 esta disponible otra oportunidad para superar la asignatura mediante
un examen de recuperacion que se celebrara en la fecha que fije la Coordinacion de Titulacion. En esta
prueba sélo se podran recuperar el 70% de la nota correspondiente a los Contenidos Teodricos. La parte de
Contenidos Practicos no es recuperable: Quien no obtenga una nota de 4,0 sobre 10,0 en su calificacion de
Contenidos Practicos no puede aprobar la asignatura.

Condicién de "No Evaluable"

Seran considerados "No Evaluables” los alumnos y alumnas que no dispongan de una nota de Contenidos
Tedricos o de Contenidos Practicos. A este efecto, y en funcion del tipo de evaluacién (continua o Unica) debe
tenerse en cuenta lo siguiente:

® | os alumnos y alumnas en modalidad de Evaluacién Continua no tendran nota de Contenidos Teoricos
si Unicamente han realizado un examen parcial y no han realizado el examen de recuperacion, o bien
no disponen de ninguna nota de examenes. Los alumnos y alumnas en modalidad de Evaluacién Unica
no tendran nota de Contenidos Teoricos si no se han presentado a ninguna de las dos pruebas escritas
que les corresponden.

® Independientemente de la modalidad de evaluacion: los alumnos y alumnas no tendran nota de
Contenidos Practicos si se da como minimo uno de los supuestos siguientes: (1) no han realizado las
practicas, (2) no han entregado ningun informe de practicas, (3) no han realizado la prueba escrita de
practicas.

Bibliografia
Bibliografia Basica

® J. Bertran, V. Branchadell, M. Moreno, M. Sodupe, Quimica Cuantica, Sintesis, 2000, ISBN:
978-8477387427 (version electronica en www.sintesis.com)

Bibliografia Complementaria
® |. N. Levine, Quimica Cuantica, 52 Ed, Prentice Hall, 2001, ISBN: 978-8420530964.

® F. L. Pilar, Elementary Quantum Chemistry, 2nd Ed., Dover, 2003. ISBN: 978-04864114645.



® P W. Atkins, R. Friedman, Molecular Quantum Mechanics, 5th Ed., Oxford, 2010. ISBN:

978-0199541423.

Software

La practica 1 utiliza programas desarrollados por el profesorado de la asignatura, usando Python y librerias de
cédigo abierto. Se distribuiran imagenes ejecutables de estos programas para ejecutarlos bajo sistemas
operativos Linux y/o Windows, de forma que no sera necesario tener una instalaciéon previa de Python ni de

las librerias para ejecutarlos.

Las practicas de estructura electrénica (2, 3 y 4) se realizaran con los programas GaussView y Gaussian 16,
de Gaussian, Inc. Este software se utiliza bajo licencia y esta instalado en los ordenadores del SIDCiB de la

UAB, donde se ejecuta bajo Linux.

Lista de idiomas

Nombre Grupo Idioma Semestre Turno
(PAUL) Practicas de aula 1 Catalan primer cuatrimestre manafa-mixto
(PAUL) Practicas de aula 2 Catalan primer cuatrimestre manafa-mixto
(PLAB) Practicas de laboratorio 1 Catalan primer cuatrimestre tarde
(PLAB) Practicas de laboratorio 2 Catalan primer cuatrimestre tarde
(PLAB) Practicas de laboratorio 3 Catalan primer cuatrimestre tarde
(PLAB) Practicas de laboratorio 4 Catalan primer cuatrimestre tarde
(PLAB) Practicas de laboratorio 5 Catalan primer cuatrimestre tarde
(PLAB) Practicas de laboratorio 6 Catalan primer cuatrimestre manafa-mixto
(PLAB) Practicas de laboratorio 7 Catalan primer cuatrimestre manafa-mixto
(PLAB) Practicas de laboratorio 8 Catalan primer cuatrimestre manafia-mixto
(SEM) Seminarios 1 Catalan primer cuatrimestre manaha-mixto
(SEM) Seminarios 2 Catalan primer cuatrimestre tarde
(TE) Teoria 1 Catalan primer cuatrimestre manafia-mixto
(TE) Teoria 2 Catalan primer cuatrimestre tarde




