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1.Informacién Béasica

1.1.0Objetivos de la asignatura
La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y objetivos

1. Conocer los fundamentos y principios esenciales del método mecano-cuantico y aplicarlos al estudio de problemas
sencillos.

2. Conocer los conceptos y principios esenciales de la Quimica Fisica de Superficies y aplicarlos al estudio de sistemas
de interés en Quimica. Aplicar los conocimientos te6ricos a la resolucion de cuestiones y problemas que plantean los
fenédmenos quimicos desde el punto de vista estructural, tanto a nivel atdmico como molecular. Aplicar los conocimientos
teoricos al estudio de los procesos y reacciones que tienen lugar en las interfases.

3. Introducirse en el manejo de programas de calculo con ordenador para el estudio quimico cuéntico de &tomos y
moléculas.

4. Profundizar en el manejo de técnicas experimentales de interés en Quimica Fisica asi como en los correspondientes
tratamientos de datos.

5. Aplicar los conocimientos tedéricos a la resolucion de cuestiones y problemas, utilizando adecuadamente los sistemas
de unidades y analizando e interpretando fisicamente los resultados obtenidos.

6. Expresar los conceptos con la precisiéon requerida en el ambito cientifico y ser capaz de establecer relaciones entre los
distintos conceptos.

7. Obtener bases soélidas para poder continuar con éxito el aprendizaje en asignaturas posteriores y en aspectos mas
avanzados de la Quimica Fisica.

8. Proporcionar una soélida base (conocimientos y habilidades) que le capacite para continuar los estudios en areas
especializadas, o en el ejercicio de su profesion.
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1.2.Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion
La asignatura se ubica en el Médulo Fundamental ya que trata de contenidos basicos de una de las partes
fundamentales de la Quimica Fisica, como es la Quimica Cudntica y de otros capitulos importantes no considerados

anteriormente en el Grado, como Superficies, Catalisis Heterogénea y Cinética Electrddica, que seran de gran
importancia en el desarrollo de otras asignaturas del Grado tanto de Quimica Fisica como de otras Areas.

1.3.Recomendaciones para cursar la asignatura
Se recomienda:
e Tener aprobadas, al menos, las asignaturas de ler curso: Quimica General, Introduccion al Laboratorio Quimico,
Fisica y Matematicas.
« Tener aprobadas, al menos, las asignaturas de 2° curso: Quimica Fisica | y Laboratorio de Quimica.
 Realizar un trabajo regular y continuado a lo largo del curso, participando activamente en las clases y tutorias, y

resolviendo los problemas y casos propuestos.
« Acostumbrarse a consultar libros especificos relacionados con la asignatura.

2.Competencias y resultados de aprendizaje

2.1.Competencias
Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...

Reconocer la importancia de la Quimica Fisica en el contexto de la Quimica y la Ciencia en general y su impacto social.

Utilizar tablas y graficos de datos quimicofisicos y las leyes o ecuaciones de la Quimica con sentido critico, considerando
su aplicabilidad y adecuacion a los problemas quimicos concretos.

Ejercer critica y autocritica sobre la forma de obtencion (métodos, fuentes, etc.) de resultados, y sobre los propios
resultados obtenidos.

Conocer y comprender los conceptos fundamentales de la Quimica Cuantica y como, a partir de ellos, se puede obtener
informacion sobre la estructura atdmica y molecular.

Saber racionalizar tanto las propiedades como el comportamiento de la materia en funcién de la estructura electrénica
del sistema.

Manejar aplicaciones informaticas para un tratamiento mecano-cuantico de sistemas quimicos sencillos.
Conocer y manejar con rigor tanto los aspectos fundamentales como las propiedades de las interfases liquido-gas.

Distinguir los distintos procesos de adsorcion en una interfase solido-gas asi como sus implicaciones en el fenébmeno de
catdlisis heterogénea y su cinética.

Entender las peculiaridades de la interfase electrizada y analizar los aspectos més importantes de las reacciones
electrédicas.
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Aplicar técnicas quimicofisicas en el laboratorio.

2.2.Resultados de aprendizaje
El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

Efectda andlisis y sintesis y es capaz de razonamiento critico.
Ha adquirido capacidad para el aprendizaje autobnomo, para el trabajo en grupo y para la resolucion de problemas.
Distingue entre enfoque macroscopico y microscopico.

Conoce el significado, maneja con soltura y relaciona las magnitudes quimicofisicas incluidas en el programa de la
asignatura.

Utiliza las herramientas matematicas y fisicas que exige el tratamiento, desde el punto de vista cuantico, de problemas
guimicos a nivel atdbmico y molecular.

Sabe resolver problemas cuanticos basicos y aplicar los resultados a la interpretacion del comportamiento de sistemas
mas complicados.

Maneja los modelos y teorias que describen el comportamiento quimicofisico de las interfases.

Obtiene los parametros cinéticos a partir de datos experimentales para procesos que tienen lugar en las interfases.

2.3.Importancia de los resultados de aprendizaje
Mediante ellos el alumno:

1. Comprenderay manejara la terminologia basica propia de la Quimica Cuéntica y de la Quimica Fisica de
Superficies.

2. Sera capaz de resolver problemas sencillos utilizando el método mecano-cuantico.

3. Sera capaz de explicar la estructura de la materia a nivel atdbmico y conocerd la interpretacion cuantica del enlace
quimico.

4. Manejara programas de calculo con ordenador para el estudio quimico cuantico de moléculas.

5. Sera capaz de explicar de manera comprensible los aspectos termodinamicos y cinéticos de procesos y reacciones
gue tienen lugar en las interfases.

6. Sera capaz de utilizar técnicas quimicofisicas relacionadas con los contenidos tedricos.

3.Evaluacion

3.1.Tipo de pruebas y su valor sobre la nota final y criterios de evaluacion para cada prueba
El estudiante deberd demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos mediante las siguientes
actividades de evaluacion

Bloques de la asignatura y requisitos para aprobarla

La asignatura consta de cuatro bloques: QC1 (Quimica Cudntica: fundamentos y estructura atémica; incluye
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teoria-problemas y una préactica de ordenador), QC2 (Quimica Cuéantica: Enlace quimico y estructura molecular; incluye
la teoria-problemas y las practicas de ordenador relativas a esta materia), QS1 (Quimica de Superficies;
teoria-problemas), y QS2 (practicas de laboratorio de Quimica de Superficies).

Para aprobar la asignatura, mediante examen global o por bloques, es necesario aprobar independientemente, con nota
igual o superior a 5,0 sobre 10, los cuatro blogues. Se admitird la compensacion de un solo bloque, con calificacion
minima de 4,0 sobre 10 en el examen del bloque correspondiente, siempre que la nota final [ecuacién (1)] sea como
minimo 5,0 sobre 10.

La nota de los bloques aprobados o compensables se guarda hasta septiembre, siempre que se hayan hecho todas las
practicas en el presente curso académico 0, en caso contrario, se haya examinado de practicas de ordenador y/o de
laboratorio en la convocatoria oficial de junio.

Los alumnos que no se presenten en la convocatoria oficial de junio o de septiembre figuraran en el acta como No
Presentados.

Los alumnos que en la convocatoria oficial de junio o septiembre hayan aprobado o compensado alguno de los bloques
pero no todos, figuraran como suspensos en el acta correspondiente. La calificacidn numérica sera la correspondiente a
la media de los bloques suspensos.

Calendario de las actividades de evaluacion
1) Control de Fundamentos de la Quimica Cuantica (Calificacion CQCL1) a realizar en Noviembre. No elimina materia.

2) Examen del bloque QC1 (Calificacion EQC1). A realizar al final del 1er semestre, en el periodo habilitado por la
Facultad (enero-febrero). Incluye la materia vista en el primer semestre. Es necesario haber realizado la practica de
ordenador de este semestre para presentarse a este examen. Para aprobar o compensar el bloque QC1 es necesario
obtener un minimo de 5,0 o 4,0, respectivamente, en este examen.

3) Examen del bloque QC2 (Calificacion QC2). A realizar en marzo-abril al terminar las practicas de ordenador. Es
necesario haber realizado todas las préacticas de ordenador para presentarse a este examen. Para aprobar o compensar
cualquier examen del bloque QC2 es necesario obtener un minimo de 5,0 6 4,0, respectivamente, en este examen y
ademas obtener una calificacion minima de 3,5 sobre 10 en las preguntas de teoria.

4) Evaluacion de las practicas de laboratorio de Quimica de Superficies mediante informes/cuestionarios (Calificacion
QS2) a realizar una vez terminadas las practicas (mayo). Es necesario haber realizado las practicas de laboratorio y
haber entregado los informes/cuestionarios para acceder a esta evaluacion. Para aprobar o compensar este bloque
también es necesario obtener una calificacién minima de 5,0 6 4,0, respectivamente.

Las pruebas 2, 3 y 4 eliminan materia y sus resultados se guardan hasta la convocatoria de septiembre, siempre que se
hayan hecho todas las practicas durante este curso. En caso contrario hay que presentarse al examen global.

5) Convocatoria oficial de junio (fecha establecida por la Facultad). En esta prueba el alumno se examinara mediante una
de las dos opciones siguientes:

a) Examen global de la asignatura: este examenincluye los cuatro bloques QC1, QC2 (prueba en terminal de
ordenador y prueba tedrica),QS1, y QS2 (prueba practica en laboratorio y tratamiento de los resultados obtenidos). Las
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calificaciones de los bloques aprobados o compensables se guardan hasta la convocatoria de septiembre.

b) Examen por bloques: Es preciso haber realizado durante el curso las practicas de todos o de alguno de los bloques
de la asignatura. El alumno se examinara del bloque de las practicas que no haya realizado durante el curso (prueba en
terminal de ordenador o laboratorio). Ademas, podra presentarse a examen de todos o de algunos de los blogues que no
tenga aprobados o compensables, y si lo desea podra presentarse a examenes de bloques ya aprobados o
compensables para subir nota (se mantendra la mejor de las notas obtenidas). Las calificaciones de los examenes
aprobados o compensables se guardan hasta la convocatoria de septiembre.

6) Convocatoria oficial de septiembre (fecha establecida por la Facultad). En esta prueba el alumno se examinara
mediante una de las siguientes opciones:

a) Examen global de la asignatura: este examenincluye los cuatro bloques QC1, QC2 (prueba en terminal de
ordenador y prueba tedrica),QS1, y QS2 (prueba practica en laboratorio y tratamiento de los resultados obtenidos). Esta
es la Unica opcién para los estudiantes que no se examinaron en la convocatoria de junio de las practicas que no
realizaron durante el curso.

b) Examen por bloques, para los alumnos que tienen algun bloque suspenso y ademas hicieron durante el curso todas
las practicas de la asignatura o se examinaron en la convocatoria de junio de las practicas no realizadas. Deberan
presentarse a examen de todos los bloques que no tengan aprobados o compensables; si lo desean, podran presentarse
a examenes de bloques ya aprobados o compensables para subir nota (se mantendra la mejor de las notas obtenidas).

Obtencién de la nota final de la asignatura

La nota final seré:

Nota final = QC1*0,52 + QC2*0,18 + QS1*0,21 + QS2*0,09 (1)

Donde QC1 seréa la nota mas alta de las obtenidas aplicando las ecuaciones (2) y (3).
Nota QC1 = EQCL1 (2)

Nota QC1 = 0,9*EQC1 + 0,1*CQC1 (3)

El nimero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como el
consumo de dichas convocatorias se ajustara a la Normativa de Permanencia en Estudios de Grado y Reglamento de
Normas de Evaluacion del Aprendizaje. A este Ultimo reglamento, también se ajustaran los criterios generales de disefio
de las pruebas y sistema de calificacion, y de acuerdo a la misma se hara publico el horario, lugar y fecha en que se
celebrard la revision al publicar las calificaciones. Dicha normativa puede consultarse en:
http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

4.Metodologia, actividades de aprendizaje, programay recursos

4.1.Presentacion metodoldgica general
El proceso de aprendizaje que se ha disefiado para esta asignatura se basa en lo siguiente:

El proceso de aprendizaje constara de:
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Actividad formativa 1: Adquisicién de conocimientos tedéricos de Quimica Fisica (6 ECTS) en clases magistrales
participativas en grupo grande.

Actividad Formativa 2: Clases de resolucion de problemas y seminarios (2 ECTS) donde los alumnos bajo la supervisién
del profesor trabajaran en grupos pequefios, participando activamente en estas actividades.

Actividad Formativa 3: Clases préacticas de ordenador (2 ECTS) donde los alumnos trabajaran individualmente (como
norma general) en temas de Quimica Cuantica.

Actividad Formativa 4: Clases practicas de Laboratorio (1 ECTS) donde los alumnos realizaran, bajo la supervision del
profesor, aplicaciones practicas de la parte de la asignatura Quimica Fisica de Superficies. El trabajo se organizara,
como norma general, por grupos de dos alumnos.

4.2.Actividades de aprendizaje

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos comprende las siguientes
actividades:

Quimica Cuantica (Fundamentos y Estructura atdémica): 49 horas (35 teoria + 14 problemas) + 4 horas de practicas
de ordenador.

Quimica Cuantica (Enlace quimico): 8 horas de teoria + 16 horas de practicas de ordenador.

Quimica Fisica de Superficies: 23 horas (17 teoria + 6 problemas) + 10 horas de practicas de laboratorio.

4.3.Programa

Quimica Cuantica (Fundamentos y Estructura atémica)

Los origenes de la Mecanica Cuantica. Radiacién y materia: el cuerpo negro. Efecto fotoeléctrico. Hip6tesis de De
Broglie. El espectro del atomo de hidrégeno y el modelo de Bohr para el &tomo de hidrégeno. Principio de incertidumbre
de Heisenberg.

Mecénica Cuéantica, introduccion. Operadores. Funciones propias y valores propios. Postulados de la Mecéanica
Cuantica. Formas de trabajo con sistemas conservativos en Mecéanica Cuantica. Consecuencias de los postulados de la
Mecéanica Cuéantica. Desarrollo en serie de la funcion de estado &Psi;; como combinacién de funciones propias: medida y
superposicion de estados. Sistemas de particulas independientes y separacién de variables. Funciones propias de dos
operadores: conocimiento simultaneo y exacto de dos propiedades fisicas. Principio de incertidumbre.

Aplicacion de la Mecanica Cuéntica a sistemas sencillos. La particula en el pozo monodimensional. La particula en
el pozo tridimensional. La particula libre. El efecto tunel. El oscilador arménico. EIl momento angular. El rotor rigido.

El &tomo de hidrégeno. Resolucion de la ecuacién de Schrddinger. Orbitales atbmicos. Momento intrinseco o de spin.
Estructura fina del espectro del atomo de hidrégeno.

Métodos aproximados. Fundamentos de los métodos de perturbaciones y variaciones. Aplicacién de ambos métodos al
atomo de helio. Comparacion de ambos.
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Atomos polielectrénicos. Método del campo autocoherente (modelo de Hartree). El principio de exclusion de Pauli.
Determinantes de Slater. EIl momento angular en atomos polielectronicos. Acoplamiento de momentos angulares.
Términos energéticos espectroscopicos. Accion de un campo magnético sobre las lineas espectrales. Efectos Zeeman
normal y anémalo. La estructura hiperfina de las lineas espectrales como consecuencia del spin nuclear.

Quimica Cuantica (Enlace quimico)

El enlace quimico: introduccién a las teorias propuestas para su explicacion. Aproximacion de Born-Oppenheimer. La
molécula-ién hidrégeno H2+. Teoria de Orbitales Moleculares (OM). La molécula de hidrégeno: Teoria de Orbitales
Moleculares y Modelo del Enlace de Valencia (VB). El tratamiento de Orbitales Moleculares para moléculas diatémicas
homo y heteronucleares. Moléculas poliatomicas.

Quimica Fisica de Superficies
Fendmenos superficiales

Interfases y tension interfacial. Interfases curvas; ecuacion de Young-Laplace. Capilaridad. Determinacion experimental
de la tension interfacial. Isoterma de adsorcion de Gibbs. Formacién de monocapas. Interfases entre fases condensadas:
adhesién y cohesién. Detergencia

Adsorcién gas-sdlido y catélisis heterogénea

Adsorcion de gases sobre superficies solidas. Isotermas de adsorcién. Catalisis heterogénea: Cinética de la catdlisis
heterogénea.

La interfase electrizada

Interfase electrodo-disolucion electrolitica. Termodinamica de la interfase electrizada. Modelos de la doble capa.
Fendmenos electrocinéticos. Introduccién a la Cinética Electrodica. Sobretension de transferencia de carga.
Sobretension de difusion. Electroquimica aplicada.

4.4.Planificacion de las actividades de aprendizaje y calendario de fechas clave
Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos

El calendario correspondiente al curso, asi como las fechas y horarios de clases y exdmenes de la asignatura se pueden
consultar en la siguiente pagina de Internet: https://ciencias.unizar.es/calendario-y-horarios.

Las fechas correspondientes a los controles, seminarios, etc. se indicaran a lo largo del curso. En el apartado Evaluacién
se indican las actividades de evaluacion y su distribucién temporal aproximada.

4.5.Bibliografia'y recursos recomendados

LISTADO DE URLs:
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Constantes fisicas fundamentales -
[http://physics.nist.gov/cuu/Constants/]

NIST Chemistry WebBook (libro de la Web de
Quimica del NIST) -
[http://webbook.nist.gov/chemistry/]

Sistema Internacional (SI) de Unidades -
[http://physics.nist.gov/cuu/Units/index.html]



