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1. Informacion basica de la asignatura

La asignatura aborda contenidos basicos de Quimica Cuéantica y de Fenédmenos Superficiales, Catalisis Heterogénea y Cinética
Electrodica.

Los objetivos de la asignatura son:

1. Conocer los fundamentos de la mecénica cuantica y su aplicacion en sistemas de interés en Quimica, entre otros la
teoria de orbitales moleculares

2. Conocer los conceptos fundamentales de la quimica fisica de superficies y aplicarlos al estudio de sistemas de interés
y a la resolucion de cuestiones y problemas

3. Introducirse en el manejo de programas informaticos para el estudio de la estructura electrénica de atomos y
moléculas

4. Aplicar diferentes técnicas experimentales para el estudio de fendmenos quimico-fisicos que tienen lugar en las
interfases

Estos planteamientos estan alineados con los siguientes Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS):

« Objetivo 4: Educacion de calidad

« Objetivo 7: Energia asequible y no contaminante

« Objetivo 9: Industria, innovacion e infraestructuras
* Objetivo 12: Produccion y consumo responsables

Para matricularse en esta asignatura es necesario haber cursado la asignatura Quimica Fisica I.
2. Resultados de aprendizaje

Las competencias y resultados de aprendizaje aparecen descritos en la memoria de verificacion
(https://academico.unizar.es/sites/academico.unizar.es/files/archivos/ofiplan/memorias/grado/ciencias/mv_127.pdf),

Una vez superada la asignatura se espera que el estudiante:

1. Comprenda y maneje la terminologia basica propia de la Quimica Cuéntica y de la Quimica Fisica de Superficies.
2. Sea capaz de resolver problemas sencillos utilizando el método mecano-cuantico con aplicacion en Espectroscopia.

3. Explique la estructura de la materia a nivel atdmico y conocera la interpretacién cuantica del enlace quimico utilizando
la teoria de orbitales moleculares.

4. Maneje programas de calculo con ordenador para el estudio quimico cuantico de moléculas.
. Expligue los aspectos termodinamicos y cinéticos de procesos y reacciones que tienen lugar en las interfases.

6. Sea capaz de utilizar técnicas quimico-fisicas en estudios relacionados con los contenidos tedricos de Quimica Fisica
de Superficies.

(4]

3. Programa de la asignatura

El programa de la asignatura se divide en cuatro bloques:
QC1. Quimica Cuéantica: Fundamentos y atomos

 Introduccion a la Mecanica Cuéntica

* Fundamentos matematicos y Postulados

« Estudio mecanico-cuéntico de sistemas sencillos

e El 4&tomo de hidrégeno.

« Métodos aproximados. Atomos polielectronicos. Espectroscopia atémica
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QC2. Quimica Cuantica: Enlace Quimico
 Introduccion a la estructura molecular mediante la teoria de orbitales moleculares: el enlace quimico

QS1. Quimica Fisica de Superficies: Teoria y problemas

¢ Quimica Fisica de Superficies

* Fendmenos superficiales

¢ Adsorcion gas-solido y catalisis heterogénea
* Lainterfase electrizada

QS2. Précticas de Quimica Fisica de Superficies
4. Actividades académicas

El proceso de aprendizaje constara de las siguientes actividades formativas:

1. Adquisicién de conocimientos teoricos (6 ECTS) en clases magistrales participativas en grupo grande.

2. Clases de resolucién de problemas y seminarios (2 ECTS) en grupos pequefios.

3. Clases practicas de ordenador (2 ECTS), donde los alumnos trabajaran individualmente.

4. Clases practicas de laboratorio (1 ECTS). El trabajo se organizara, como norma general, por grupos de dos alumnos.

Para cada bloque tematico, las actividades son:

¢ QC1: 35 h de clase tedrica, 14 h de problemas y 4 h de practica informatica.
¢ QC2: 8 h de clase teérica y 16 h de practica informéatica.

e QS1: 17 h de clase tedrica y 6 h de problemas.

¢ QS2: 10 h de practicas de laboratorio quimico.

5. Sistema de evaluacion

Requisitos para aprobar la asignatura

Para superar la asignatura es necesario aprobar independientemente, con una calificacién minima de 5 puntos (sobre 10),
cada uno de los cuatro bloques descritos anteriormente: QC1, QC2, QS1 y QS2. Se admitird la compensacion de un Unico
bloque, si tiene una calificacién minima de 4 puntos, siempre que la nota final [ecuacion (1)] sea como minimo de 5 puntos. Las
calificaciones de los bloques aprobados o compensables se guardan hasta la 22 convocatoria.

Es necesario haber completado las practicas de ordenador para aprobar o compensar los blogques QC1 y QC2. En caso
contrario, en los examenes de 12 y 22 convocatoria se podra hacer una prueba practica de ordenador.

Actividades de evaluaciéon

1. Examen del bloque QCL1. Se realizara en el periodo de exdmenes al finalizar el primer semestre.

2. Examen del bloque QC2. Se realizara al terminar las practicas de ordenador y constara de dos partes: teoria y
practica. Para aprobar o compensar este bloque es necesario obtener una calificacion minima de 3,5 sobre 10 en las
preguntas de teoria.

3. Evaluacion de las préacticas de laboratorio del blogue QS2 mediante informes /cuestionarios. Es necesario haber
completado las practicas de laboratorio y entregar todos los informes/cuestionarios requeridos.

4. En la fecha oficial de la 12 convocatoria se realizara el examen del bloque QS1, asi como del resto de bloques de la
asignatura (QC1, QC2 y QS2) que no hayan sido superados previamente. El examen del bloque QS2 constara de una
prueba préactica en el laboratorio y tratamiento de resultados obtenidos. Los estudiantes podran presentarse a
cualquiera de los bloques para subir nota.

5. En la fecha oficial de la 22 convocatoria se realizard el examen escrito de los bloques QC1, QC2 y QS1, junto con un
examen de practicas del bloque QS2.

Calificacion final de la asignatura
La nota final de la asignatura se calculara con la siguiente férmula:
Nota final = QC1*0,52 + QC2*0,18 + QS1*0,21 + QS2*0,09 (ecuacion 1)

Los estudiantes que no se hayan presentado a ningun bloque en la 12 o 22 convocatoria figuraran en el acta como No
Presentado.

Cuando, habiéndose presentado a la 1° o 22 convocatoria, no se cumplan los requisitos para aprobar la asignatura, por no
haber superado (0 compensado) alguno de los bloques, la calificacion sera Suspenso, aun cuando la media ponderada
aplicando la ecuacion 1 sea igual o superior a 5 puntos. En ese caso, en el acta figurard una calificacion numérica de 4,5
puntos.
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