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Materia: Quimica Fisica
Maodulo: Fundamental
Modalidad de ensefnanza de la titulacion:  Presencial Caracter:  Obligatoria
Curso: 2 Créditos ECTS: 12,00 Duracién: Anual
Horas presenciales: 120,00 Horas estimadas de trabajo auténomo: 180,00
Idiomas en que se imparte la asignatura: Espariol

Idiomas del material de lectura o audiovisual: Inglés, Espafiol

DEPARTAMENTOS RESPONSABLES DE LA DOCENCIA

QUIMICA R112
Direccion: C/ Madre de Dios, 53 Codigo postal: 26006
Localidad: Logrofo Provincia: La Rioja

Teléfono: 941299620 Fax: 941299621 Correo electréonico: dpto.dg@unirioja.es

PROFESORADO PREVISTO

Profesor: Bafios Arribas, Irene

Teléfono: 941299641 Correo electrénico:  irene.banos@unirioja.es

Despacho: 1205 Edificio: CENTRO CIENTIFICO TECNOLOGICO Tutorias: Consultar
Profesor: Martinez Ruiz, Rodrigo

Teléfono: 941299672 Correo electrénico:  rodrigo.martinez@unirioja.es

Despacho: 1103 Edificio: CENTRO CIENTIFICO TECNOLOGICO Tutorias: Consultar
Profesor: Millan Moneo, Judith

Teléfono: 941299640 Correo electrénico:  judith.millan@unirioja.es

Despacho: 1204 Edificio: CENTRO CIENTIFICO TECNOLOGICO Tutorias: Consultar

DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS

- Conceptos fundamentales en Termodinamica Quimica.

- Equilibrios heterogéneos en sistemas de un componente.

- Disoluciones binarias no electroliticas.

- Estudio termodinamico del equilibrio quimico.

- Formalismo de la Mecanica Cuantica.

- Aplicacién de la Mecanica Cuantica a sistemas sencillos de interés quimico.

- Atomo de hidrégeno y 4tomos hidrogenoides.

- Métodos aproximados en Mecanica Cuantica.

- Atomos polielectrénicos.

- El enlace quimico y la estructura molecular

- Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica.

- Aplicaciones de la Termodinamica Estadistica a la determinacion de magnitudes termodindmicas de sistemas quimicos
sencillos.

Se realizaran practicas de laboratorio y aula informatica que incluyen:

- Experimentacion en Termodindmica Quimica.

- Utilizacion de la Quimica Computacional para el estudio de sistemas moleculares y biomoleculares simples.

REQUISITOS PREVIOS DE CONOCIMIENTOS Y COMPETENCIAS PARA PODER CURSAR CON EXITO LA ASIGNATURA

Recomendados para poder superar la asignatura.
Se aconseja conocer Quimica, Complementos de Quimica y Matematicas, que se cursan en 1° curso del grado en Quimica.
Asignaturas que proporcionan los conocimientos y competencias:

® Complementos de quimica
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® Quimica
CONTEXTO

En esta asignatura se estudian los principios fisicos fundamentales que gobiernan las propiedades y el comportamiento de los
sistemas quimicos. Consta de tres bloques: Termodinamica Quimica, Mecanica Quantica y Termodinamica Estadistica.

El objetivo del bloque de Termodinamica Quimica es adquirir los conocimientos tedricos y practicos necesarios para
comprender y analizar cuantitativamente el comportamiento macroscépico de la materia. De esta manera, se podran establecer
las condiciones de evolucion espontanea de los procesos fisicos y quimicos, los intercambios de energia involucrados, las
condiciones en las que se alcanza el equilibrio y los factores que lo modifican..

En el bloque correspondiente a Mecanica Cuantica se pretende que el estudiante del Grado de Quimica se introduzca en este
disciplina mediante la presentacién de los fundamentos de la Mecanica Cuantica y su aplicacion a diversos sistemas de interés
quimico. Se da especial relevancia a las aplicaciones computacionales de la Quimica Cuantica, mediante la propuesta de
varias sesiones de talleres computacionales.

En el bloque correspondiente a Termodinamica Estadistica, se pretende que el estudiante conozca los conceptos
fundamentales de la Termodinamica Estadistica y su aplicacién para el céalculo de diversas magnitudes termodinamicas en
sistemas quimicos sencillos. En ultima instancia se pretende que el estudiante entienda que existe la posibilidad de analizar las
propiedades termodinamicas de un sistema mediante un enfoque estadistico, analisis que permite hacer las mismas
predicciones que el realizado desde un punto de vista fenomenoldgico.

Los conocimientos adquiridos en esta asignatura deben servir, asi mismo, para abordar el estudio de otras asignaturas
incluidas en el Plan de Estudios, para cuyo desarrollo y comprension es necesario conocer la estructura formal y la
metodologia contenidas en esta asignatura.

COMPETENCIAS

Competencias generales

- CGITO1: Ser capaz de analizar y sintetizar informacion.

- CGIT02: Mostrar capacidad de organizacién y planificacion.

- CGITO3: Comunicar informaciéon de manera oral y escrita.

- CGIT04: Comprender textos escritos en una segunda lengua relacionados con la propia especialidad.
- CGITO05: Usar las tecnologias de informacion y comunicacion.
- CGITO06: Resolver problemas.

- CGIP01: Trabajar en equipo.

- CGIPO03: Adquirir y aplicar el compromiso ético.

- CGIP04: Razonar de manera critica.

- CGS02: Realizar un aprendizaje autbnomo.

Competencias especificas

- CEO1: Conocer la terminologia quimica, nomenclatura, convenios y unidades.

- CE03: Enumerar las caracteristicas de los diferentes estados de la materia y conocer los modelos teéricos empleados para
describirlos.

- CEO06: Enunciar los principios de la quimica cuantica y aplicarlos a la descripcion de la estructura atémica y molecular.

- CE12: Relacionar las propiedades macroscopicas y propiedades de atomos y moléculas individuales, incluyendo
macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales.

- CE16: Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con
las areas de la Quimica.

- CE17: Resolver problemas cualitativos y cuantitativos segiin modelos previamente desarrollados.

- CE18: Reconocer y analizar nuevos problemas y plantear estrategias para solucionarlos.

- CE19: Evaluar, interpretar y sintetizar datos e informacién quimica.

- CE20: Valorar los riesgos en el uso de sustancias quimicas y procedimientos de laboratorio.

- CE21: Manipular con seguridad las sustancias quimicas y los procedimientos correctos de gestion de residuos.

- CE23: Manejar la instrumentacion quimica estandar utilizada para investigaciones estructurales y separaciones.

- CE24: Interpretar los datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su significacion y de las
teorias que la sustentan.

- CE25: Procesar e informatizar datos quimicos.

- CE26: Reconocer e implementar buenas practicas cientificas de medida y experimentacion.

- CE27: Reconocer y valorar los procesos quimicos en la vida diaria.

- CE28: Relacionar la Quimica con otras disciplinas.

RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

- Conocer el formalismo y los métodos de la Termodinamica del Equilibrio.
- Aplicar la Termodinamica al estudio de problemas de interés quimico.
- Abordar y resolver problemas numéricos relacionados con la Termodinamica Quimica.
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- Realizar experiencias en el laboratorio aplicando los fundamentos de la Termodinamica Quimica a sistemas de interés para el
quimico.

- Conocer los postulados de la Mecanica Cuantica y sus consecuencias.

- Conocer y manejar los operadores necesarios para la aplicacion de la Mecanica Cuantica.

- Aplicar la Mecanica Cuantica en la resolucion de sistemas de interés para el quimico desde los sistemas mas elementales a
sistemas mas complejos.

- Utilizar herramientas informaticas para la resolucién de sistemas moleculares y biomoleculares simples mediante la aplicaciéon
de la Mecanica Cuantica.

- Conocer los fundamentos de la Termodinamica Estadistica.

- Aplicar la Termodinamica Estadistica a sistemas de interés para el quimico.

- Utilizar herramientas informaticas para la aplicacion de la Termodinamica Estadistica en sistemas de tamafo reducido asi
como para simular sistemas moleculares de dimensiones representativas de la realidad.

TEMARIO

PROGRAMA DE TEORIA:
Tema 1.-Conceptos fundamentales en Termodinamica Quimica
® Conceptos fundamentales en Termodinamica
® Primery Segundo Principio de Termodinamica
® Funciones de Gibbs y Helmhotz: Prediccion del estado de equilibrio o evolucién espontanea de un
sistema termodinamico
Relaciones termodinamicas para un sistema en equilibrio
Potencial quimico
Tema 2.- Equilibrios heterogéneos en sistemas de un componente
® Conceptos fundamentales: Fases. Componentes. Grados de libertad o varianza
® Regla de las fases
® Transiciones de primer orden: Ecuacién de Clapeyron. Vaporizacion, fusion, sublimacion y
transiciones solido-solido
Diagrama de fases. Estudio de varios sistemas representativos
Equilibrio liquido - vapor en sustancias puras: Presion de vapor y temperatura. Ecuacién de
Clapeyron-Clausius y aplicaciones de la misma
Tema 3.- Disoluciones binarias no electroliticas
® Mezclas binarias liquidas ideales. Definicién y caracteristicas. Estudio de la solubilidad de gases y
sélidos en liquidos
® Soluciones diluidas ideales no electroliticas. Distribucion de un soluto entre dos disolventes
inmiscibles. Propiedades coligativas de las disoluciones
® Soluciones reales no electroliticas. Definicion de actividad y diversas clases de coeficientes de
actividad
® Equilibrio liquido-vapor en sistemas binarios. Destilacion
Tema 4.- Estudio termodinamico del equilibrio quimico.
® Constante de equilibrio y distintas formas de expresarla
® Efecto de las variables externas sobre la posicion de equilibrio de un sistema reaccionante
® Variacion de la constante de equilibrio con la temperatura
Tema 5.- Fundamentos de la Mecanica Cuantica
® Introduccion histérica
Fundamentos matematicos
Postulados de la Mecanica Cuantica
Principio de indeterminacion de Heisenberg
Tema 6.- Aplicacion de la Mecanica Cuantica a sistemas sencillos de interés quimico
® | a particula en una caja monodimensional
® |a particula en una caja bidimensional y tridimensional
® Oscilador arménico monodimensional
Tema 7.- Momento angular
El momento angular en Mecanica Clasica
Operadores de momento angular en Mecanica Cuantica
El rotor rigido de dos particulas
Armonicos esféricos
Operadores ascendente y descendente del momento angular
Tema 8.- Atomo de hidrégeno y atomos hidrogenoides
® Ecuacion de Schrodinger para un atomo o ion hidrogenoide
® Orbitales hidrogenoides
® Unidades atdémicas
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Espin electronico
Interaccion espin-orbita

Tema 9.- Métodos aproximados en Mecanica Cuantica

Método variacional
Método de perturbaciones

Tema 10.- Atomos polielectrénicos

Método del campo autoconsistente de Hartree

Principio de exclusion de Pauli

Determinantes de Slater

Operadores de momento angular en atomos polielectrénicos
Adicién de momentos angulares. Términos espectrales
Efecto Zeeman

Tema 11.- El enlace quimico y la estructura molecular

Aproximacion de Born-Oppenheimer
La molécula-ion H,*
La molécula de H,

Método de orbitales moleculares

Metodo de enlaces de valencia

Moléculas diatémicas homo y heteronucleares
Moléculas poliatomicas

Tema 12.- Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica

Necesidad de la Termodinamica Estadistica
Conceptos fundamentales en Termodinamica Estadistica
Ley de distribuciéon de Boltzmann

Quimica fisica |
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Tema 13.- Aplicaciones de la Termodinamica Estadistica a la determinacion de magnitudes de sistemas quimicos

sencillos

La funcion de particion

Formulacion estadistica de las propiedades termodinamicas
Factorizacién de la funcion de particion

Calculo de la funcién de particién traslacional

Calculo de la funcién de particion nuclear

Calculo de la funcién de particién electronica

Calculo de la funcién de particion vibracional

Calculo de la funcién de particion rotacional

PROGRAMA DE PRACTICAS DE LABORATORIO Y AULA INFORMATICA:
® Experimentacion en Termodinamica Quimica
® Utilizacion de la Quimica Computacional para el estudio de sistemas moleculares y biomoleculares simples

BIBLIOGRAFIA

Basica Fisicoquimica Absys Biba

Basica Quimica fisica Absys Biba

Complementaria Quimica Fisica Absys Biba

Complementaria ~ Termodinamica Quimica Absys Biba

Recursos en Internet

METODOLOGIA

Modalidades organizativas

Clases tedricas
Seminarios y talleres
Clases practicas

Estudio y trabajo en grupo

Estudio y trabajo autonomo individual

Métodos de ensenanza

Método expositivo - Leccién magistral

Estudio de casos

Resolucién de ejercicios y problemas
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ORGANIZACION

Actividades presenciales Tamafio de grupo m

Clases tedricas Grande 68,00
Seminarios y talleres Reducido 32,00
Clases practicas de aula informatica (asistencia obligatoria) Informatica 10,00
Clases practicas de laboratorio (asistencia obligatoria) Laboratorio 10,00
Total de horas presenciales 120,00
Trabajo auténomo del estudiante m
Estudio auténomo individual o en grupo 85,00
Preparacion de las practicas y elaboracion de cuaderno de practicas 10,00
Resolucién individual de ejercicios, cuestiones u otros trabajos, actividades en biblioteca o similar 80,00
Resolucién de ejercicios, cuestiones, trabajos de simulacién u otros trabajos mediante actividades en aula 500
informatica ’
Total de horas de trabajo auténomo 180,00
Total de horas 300,00
EVALUACION
Pruebas escritas 70%
Pruebas orales 2%
Informes y memorias de practicas 18%
Técnicas de observacion 10%
Total 100%

Comentarios
Examenes escritos:
Parciales y Final.
® Primer examen parcial: al finalizar el primer semestre. Liberara materia si la nota es mayor o igual que 6.5 sobre 10.
® Segundo examen parcial: en tltima semana del segundo semestre. Liberara materia si la nota es mayor o igual que
6.5 sobre 10.
® Examen Final: 1er, 2° Parcial o ambos.
® | os parciales liberados se mantienen durante las dos convocatorias del curso.
Observaciones:
® Para los estudiantes a tiempo parcial (reconocidos como tales por la Universidad), las actividades de evaluacion no
recuperable podran ser sustituidas por otras, a especificar en cada caso. Esta posibilidad se habilitara siempre y
cuando la causa que le impida la realizacion de la actividad de evaluaciéon programada sea la que ha llevado al
reconocimiento de la dedicacién a tiempo parcial.
® La evaluacién continua (30%) se realizard mediante informes y memorias de practicas de laboratorio (8%), una
prueba oral (2%), informes y memorias de practicas de aula informatica (10%), técnicas de observacion en laboratorio
(5%) y técnicas de observacion en aula informatica (5%). En técnicas de observacion se evaluara la asistencia y
realizacion de las practicas de laboratorio y de aula informatica.
® El material didactico (bibliografia, ejercicios, cuestiones, actividades...) se encontrara disponible en el aula virtual para
todos los alumnos matriculados en esta asignatura.

Criterios criticos para superar la asignatura
Para superar la asignatura sera necesario:
® En el examen final, la nota minima debe superar el 4 sobre 10.
® En técnicas de observacion se debe obtener un minimo de 5 puntos sobre 10.
® En pruebas orales se debe obtener un minimo de 5 puntos sobre 10.
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