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DATOS ESPECIFICOS DE LA ASIGNATURA

1. DESCRIPTOR
Quimica cuéntica y su aplicacion a la espectroscopia. Fendmenos de transporte y superficie. Catalisis.
Macromoléculas en disolucion

2. SITUACION
La asignatura se impartia en el segundo cuatrimestre del tercer afio de la licenciatura

2.1. PRERREQUISITOS: La titulacion no imponia pre-requisitos en ninguna de sus materias; por tanto, en
esta asignatura no se exigia formalmente pre-requisito alguno.

2.2. CONTEXTO DENTRO DE LA TITULACION: La asignatura jugaba un papel central en la
titulacién debido, en primer lugar, a su caracter troncal y, en segundo lugar, a su ubicacion (2° cuatrimestre, 3er.
curso). Sus contenidos suponian el primer contacto que el estudiante tendria en la licenciatura con temas tan
importantes como la Quimica Cuantica aplicada a la Espectroscopia, la Espectroscopia misma (existe una
asignatura de Espectroscopia pero es de caracter optativo), los fenomenos superficiales, fendmenos de transporte,
catalisis, macromoléculas (existe en la titulacién una asignatura dedicada pero de caracter optativo)

2.3. RECOMENDACIONES:

El plan de estudios no establecia asignaturas “puerta”. Sin embargo, hubiera sido deseable que los alumnos que se
acercaran a esta asignatura lo hubieran hecho después de haber estudiado, y superado, las materias que
conformaban el ler. y 2° cursos de la licenciatura, en especial Quimica Fisica I.
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3. COMPETENCIAS

3.1. COMPETENCIAS TRANSVERSALES/GENERICAS:
Capacidad de andlisis y sintesis
Resolucion de problemas
Toma de decisiones
Razonamiento critico
Trabajo en equipo
Aprendizaje auténomo
Creatividad
Liderazgo
Sensibilidad hacia temas medioambientales

3.2. COMPETENCIAS ESPECIFICAS:
« Cognitivas (Saber):

Quimica cuéntica en espectroscopia

Espectros de rotacion pura de moléculas diatémicas

Espectros de rotacion vibracién de moléculas diatémicas

Espectros electronicos de moléculas diatémicas

Fendmenos de transporte en gases

Fenomenos de transporte en liquidos

Fenomenos superficiales

Fenomenos eléctricos en las interfases

Coloides

Fenémenos de adsorcién

Catélisis y fenémenos cataliticos

Catdlisis homogénea y heterogénea

Generalidades y sintesis de macromoléculas

Caracterizacidn de macromoléculas en disolucion

Procedimentales/Instrumentales (Saber hacer):

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica.

Resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segin modelos previamente desarrollados

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos

Evaluacidn, interpretacion y sintesis de datos e informacién quimica

Procesar y computar datos en relacion con informacion y datos quimicos

Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de su significacion y
de las teorfas que la sustentan

e Actitudinales (Ser):
Disponibilidad al cambio
Capacidad para adaptarse o para promoverlo
Gusto por el trabajo hien hecho y responsable
Desarrollar una conducta caracterizada por el equilibrio personal, la sensatez, la autonomia y el juicio critico en la
capacidad de toma de decisiones.
Mostrar una actitud de motivacion hacia nuevos retos y capacidad de adaptacion a experiencias innovadoras.
Poner en practica habilidades interpersonales de empatia, capacidad de escucha activa, comunicacion fluida y cola-
boracién permanente.
Respetar otras opiniones con asertividad personal y control de la situacion

4. OBJETIVOS

Proporcionar las bases cuanticas de la espectroscopia. Estudiar los espectros de vibracion, rotacion, vibracion-
rotacion y electronicos de moléculas diatomicas. Estudiar los procesos de transporte en gases y liquidos. Estudiar
fenémenos superficiales y de adsorcion. Estudiar procesos cataliticos, homogéneos y heterogéneos y dar nociones
de la quimica fisica de macromoléculas
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5. METODOLOGIA

NUMERO DE HORAS DE TRABAJO DEL ALUMNO:

SEGUNDO CUATRIMESTRE:
N° de Horas:
o Clases Teoricas*:
e Clases Préacticas*:
e EXposiciones y Seminarios*:
e Tutorias Especializadas (presenciales o virtuales):
A) Colectivas*:
B) Individuales:
e Realizacion de otras Actividades Académicas Dirigidas:
A) Con presencia del profesor*:
B) Sin presencia del profesor:
e Otro Trabajo Personal Auténomo:
A) Horas de estudio:
B)  Preparacién de Trabajo Personal:
C)
e Realizacion de Examenes:
A)  Examen escrito:
B)  Examenes orales (control del Trabajo Personal):

* Horas presenciales
Esta asignatura se impartio por Gltima vez durante el curso 2010-11.
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6. TECNICAS DOCENTES (sefiale con una X las técnicas que va a utilizar en el desarrollo de su
asignatura. Puede sefialar mas de una. También puede sustituirlas por otras):

Sesiones académicas teoricas Exposicién y debate: Tutorias especializadas:
X
Sesiones académicas practicas Visitas y excursiones: Controles de lecturas obligatorias:

Otros (especificar):

DESARROLLO Y JUSTIFICACION:

7. BLOQUES TEMATICOS (dividir el temario en grandes bloques teméticos; no hay nimero minimo ni
maximo)

a) Quimica Cudntica aplicada a la espectroscopia, b) espectroscopia de moléculas diatémicas, c) fenémenos de
transporte, d) fendmenos de superficie, e) adsorcidn, f) catalisis, g) macromoléculas

8. BIBLIOGRAFIA

8.1 GENERAL

Bertran, J., Nlfiez, J. (Eds.) Quimica Fisica, Ariel, Barcelona 2002

Berry, R.S., Rice, S., Ross, J. Physical Chemistry 2nd. Ed., Wiley New York 2000
Levine, I.N., Physical C hemistry 5th. Ed. McGrawHill Nueva York 2001

Schrader, B., Infrared and Raman Spectroscopy. Methods and applications. Wiley 1995
Graybeal, J.D. Molecular Spectroscopy, McGrawHill, 1993

8.2 ESPECIFICA (con remisiones concretas, en lo posible)

Adamson, A.W., The physical chemistry of surfaces, 6° Ed., Wiley, New York 1997

Deen, W.M., Analysis of transport phenomena, OUP, New York, 1998

Bowker, M., The basis and applications of heterogeneous catalysis, OUP, 1998

Sun, S.F., Physical Chemistry of macromolecules. Basis principles and issues, Wiley 1994

9. TECNICAS DE EVALUACION (enumerar, tomando como referencia el catdlogo de la
correspondiente Guia Coman)
e  Examen escrito

Criterios de evaluacion y calificacion (referidos a las competencias trabajadas durante el curso):

El examen supondra el 100% de la nota
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11. TEMARIO DESARROLLADO (con indicacion de las competencias que se van a
trabajar en cada tema)

Leccion 1.- Quimica cuantica en espectroscopia

-) Ecuacién de ondas de Schrédinger dependiente del tiempo y transiciones entre estados de un sistema
-) Teoria de las perturbaciones degeneradas de primer orden

-) Acoplamiento de momentos angulares

-) Estados espectroscopicos. Spin y simetria

-) Las reglas de seleccién en espectroscopia

-) Espectros de radiacién de dipolo y espectros Raman

Competencias
Conocer en alguna medida la aplicacion de Quimica cuéntica en espectroscopia

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccion 2.- Espectros de rotacién pura de moléculas diatémicas

-) El rotor rigido. Niveles de energia y reglas de seleccion

-) El efecto de la distorsién centrifuga. El rotor elastico

-) Andlisis del espectro de microondas

-) El espectro Raman de rotacién pura. Reglas de seleccion

-) Degeneracion y poblacion de los niveles rotacionales. Influencia del spin nuclear

Competencias

Comprender las bases teoricas y las aplicaciones de la espectroscopia de rotacion sobre los sitemas mas sencillos
(moléculas biatomicas)

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccidn 3.- Espectros de rotacion vibracion de moléculas diatomicas

-) Vibraciones armonicas de moléculas diatdmicas. Niveles de energia y reglas de seleccién
-) El oscilador anarménico. Niveles de energia y reglas de seleccion

-) Interaccion de rotacion-vibracion. Modelo del rotor elastico-oscilador armonico

-) Niveles de energia y transiciones permitidas en IR y Raman

-) Constantes espectroscopicas desde los espectros de vibracion rotacion

Competencias

Comprender las bases teoricas y las aplicaciones de la espectroscopia de vibracion- rotacion de moléculas
diatémicas

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprensidn de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccion 4.- Espectros electronicos de moléculas diatomicas

-) Clasificacion de los estados electrénicos. Nimeros cuanticos y simetria electrénica
-) Tipos de transiciones electrénicas. Reglas de seleccion

-) Estructura vibracional de las transiciones electrénicas. Energia de disociacion

-) Intensidades de las transiciones electrénicas. Principio de Franck-Condon

-) Espectros ultravioleta-visible de moléculas diatdmicas
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Competencias

Comprender las bases tedricas y las aplicaciones de la espectroscopia electrénica de moléculas diatdmicas

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccion 5.- Fenémenos de transporte en gases

-) Generalidades sobre cinética fisica

-) Choques moleculares y recorrido libre medio

-) Ecuacién general para los fendmenos de transporte

-) Conductividad térmica en gases. Ley de Fourier

-) Viscosidad en gases. Ley de Newton

-) Difusion en gases. Ley de Fick

-) Aplicaciones de la difusién. Transpiracion térmica y produccién de alto vacio.

Competencias

Comprender las bases tedricas y las aplicaciones de la cinética fisica comenzando por el transporte de calor y la
difusion en gases

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos

Leccion 6.- Fendmenos de transporte en liquidos

Medidas de la viscosidad de liquidos puros y mezclas de liquidos. Viscosimetro de Ostwald
Viscosidad de liquidos. Ecuacion de Poiseuille

)

)

-) Difusidn en liquidos. Ecuaciones de Einstein-Smoluchowski y de Stokes-Einstein
-) Movimiento Browniano de particulas en disolucién
)
)

Difusion y conductividad eléctrica. Ecuacion de Nernst-Einstein
Sedimentacion

Competencias
Comprender las bases tedricas y las aplicaciones de la cinética fisica en liquidos

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprensién de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccion 7.- Fendmenos superficiales |

-) La tensidn superficial y su medida

-) Ecuacién de Young-Laplace

-) Presion de vapor en superficies curvas
-) Tension superficial en disoluciones

-) Isoterma de Gibbs

)

Monocapas. Tensién superficial y ecuacion de estado de un monoestrato

Competencias

Comprender las bases tedricas que explican la tension superficial de liquidos y disoluciones y su dependencia con el

radio de curvatura y la composicion. Comprender qué se entiende por concentracion superficial de exceso y obtener
la ecuacion de estado de un monoestrato

Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias
relacionados con la quimica

Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos

Leccion 8.- Fendmenos superficiales |l

-) Fendmenos eléctricos en las interfaces. Doble capa eléctrica
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-) Fenémenos electrocapilares

-) Fenémenos electrocinéticos

-) Coloides

-) Electrolitos coloidales. Jabones y detergentes
-) Emulsiones y espumas

Leccion 9.- Fendmenos de adsorcion |

-) Tipo de adsorcion. Fisisorcion y quimisorcion

-) Isotermas de adsorcidn. Ecuacion de Henry

-) Isoterma de Langmuir. Adsorcién de una mezcla de gases
-) Isoterma B.E.T. Adsorcién polimolecular

-) Interpretacién estadistica de las isotermas

Leccion 10.- Fenémenos de adsorcion |l

-) Interaccion adsorbato-adsorbato. Diferentes isotermas

-) Métodos experimentales en los procesos de adsorcion

-) Ecuacién de estado e isoterma de adsorcion

-) Calor, entropia y energia libre de adsorcién. Isésteras de adsorcion
-) Medidas de areas superficiales

-) Adsorcién de disoluciones en sélidos. Isotermas de adsorcién

Leccion 11.- Catélisis y fenémenos cataliticos

-) Generalidades sobre los fendmenos cataliticos. Tipos de catélisis
-) Catalisis y equilibrio quimico

-) Mecanismo general de la catélisis

-) Energias de activacion y procesos cataliticos

Leccidn 12.- Catélisis homogénea |

-) Caracteristicas generales de los procesos cataliticos homogéneos
-) Cinética de los procesos cataliticos homogéneos

-) Tipos de catalisis homogénea en disolucion

-) Catélisis por transferencia de electrones

Leccion 13.- Catalisis homogénea |l

-) Catélisis acido-base especifica y general
-) Relaciones de Bronsted-Pedersen

-) Funciones de acidez

-) Catalisis electrofilicas y nucleofilicas

-) Autocatalisis

-) Reacciones oscilantes

Leccidn 14.- Catélisis heterogénea |

-) Tipos de catalizadores

-) Caracteristicas de los procesos cataliticos heterogéneos

-) Energia de activacion y activacion catalitica

-) Caracteristicas de Is reacciones controladas por difusion y por reaccion
-) Cinética de las reacciones cataliticas heterogéneas

Leccion 15.- Catalisis heterogénea I

-) Hipotesis de los centros activos
-) Teoria multiplética de la catélisis
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-) Adsorcién y catalisis heterogénea
-) Teoria de los conjuntos activos
-) Distribucidn de los centros activos

Leccidn 16.- Generalidades y sintesis de macromoléculas

-) Concepto de macromolécula. Tipos

-) Sintesis de macromoléculas. Mecanismos y cinética de polimerizacion
-) Pesos moleculares y su distribucién

-) Pesos moleculares promedio

Leccion 17.- Caracterizacion de macromoléculas en disolucién

-) Presion osmotica

-) Viscosidad y concentracién. Formula de Huggins

-) Difusién de la luz. Tamafio de particula y longitud de onda incidente. Graficos de Zimm
-) Ultracentrifugacién. Velocidad y equilibrios de sedimentacién

-) Aplicacién a la determinacién de la masa molecular

12. MECANISMOS DE CONTROL Y SEGUIMIENTO (al margen de los
contemplados a nivel general para toda la experiencia piloto, se recogeran aqui los
mecanismos concretos que los docentes propongan para el seguimiento de cada
asignatura):

El control y seguimiento se llevaran a cabo mediante el examen




