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DATOS ESPECIFICOS DE LA ASIGNATURA

1. DESCRIPTOR
Quimica cuantica y su aplicacion a la espectroscopia. Fendmenos de transporte y superficie.
Catdlisis. Macromoléculas en disolucion
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2. SITUACION
La asignatura se imparte en el segundo cuatrimestre del tercer afio de la licenciatura

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

2.2. CONTEXTO DENTRO DE LA TITULACION:La asignatura juega un papel central
en la titulacion debido, en primer lugar, a su caracter troncal y, en segundo lugar, a su
ubicacion (2° cuatrimestre, 3er. curso). Sus contenidos suponen el primer contacto que el
estudiante va a tener en la licenciatura con temas tan importantes como la Quimica Cuéantica
aplicada a la Espectroscopia, la Espectroscopia misma (existe una asignatura de
Espectroscopia pero es de caracter optativo), los fendmenos superficiales, fenébmenos de
transporte, catélisis, macromoléculas (existe en la titulacidn una asignatura dedicada pero de
caracter optativo)

2.3. RECOMENDACIONES:

El plan de estudios no establece asignaturas “puerta”. Sin embargo, seria de desear que los
alumnos que se acerquen a esta asignatura lo hagan después de haber estudiado, y superado,
las materias que conforman el ler. y 2° cursos de la licenciatura, en especial Quimica Fisica .

3. COMPETENCIAS
3.1. COMPETENCIAS TRANSVERSALES/GENERICAS:

Capacidad de andlisis y sintesis

Resolucién de problemas

Toma de decisiones

Razonamiento critico

Trabajo en equipo

Aprendizaje autbnomo

Creatividad

Liderazgo

Sensibilidad hacia temas medioambientales
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3.2. COMPETENCIAS ESPECIFICAS:
+ Cognitivas (Saber):

Quimica cuantica en espectroscopia

Espectros de rotacion pura de moléculas diatobmicas
Espectros de rotacion vibracién de moléculas diatomicas
Espectros electrénicos de moléculas diatémicas
Fendmenos de transporte en gases

Fendmenos de transporte en liquidos

Fendmenos superficiales

Fendmenos eléctricos en las interfases

Coloides

Fendmenos de adsorcion

Catalisis y fenébmenos cataliticos

Catalisis homogénea y heterogénea

Generalidades y sintesis de macromoléculas
Caracterizacion de macromoléculas en disolucién

« Procedimentales/Instrumentales (Saber hacer):
Capacidad para demostrar el conocimiento y comprensién de los hechos esenciales,
conceptos, principios y teorias relacionados con la quimica.
Resolucién de problemas cualitativos y cuantitativos segin modelos previamente desarrollados
Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Evaluacion, interpretacion y sintesis de datos e informaciéon 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 significacién y de las teorias que la sustentan.

» Actitudinales (Ser):
Disponibilidad al cambio
Capacidad para adaptarse o para promoverlo
Gusto por el trabajo bien 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 situacién

4. OBJETIVOS

Proporcionar las bases cuanticas de la espectroscopia. Estudiar los espectros de vibracion,
rotacion, vibracidn-rotacion y electrénicos de moléculas diatomicas. Estudiar los procesos de
transporte en gases y liquidos. Estudiar fendmenos superficiales y de adsorcién. 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:150

SEGUNDO CUATRIMESTRE :
N° de Horas: 150

Clases Teoricas*: 39
Clases Practicas*: 14
Exposiciones y Seminarios*: 10
Tutorias Especializadas (presenciales o virtuales):
A) Colectivas*: 4
B) Individuales:
Realizacion de otras Actividades Académicas Digagid
A) Con presencia del profesor*: 4
B) Sin presencia del profesor:
Otro Trabajo Personal Autbnomo:
A) Horas de estudio: 69
B) Preparacion de Trabajo Personal: 4
C)
Realizacion de Examenes:
A) Examen escrito: 6
B) Examenes orales (control del Trabajo Personal):

* Horas presenciales
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6. TECNICAS DOCENTES (sefiale con una X las técnicas que va a utilizal eiesarrollo de
asignatura. Puede sefialar mas de una. También pustiteirlas por otras)

Sesiones académicas tedricas | Exposicion y debate: Tutorias especializadas:
X X X
Sesiones académicas practicas| Visitas y excursiones: Controles de lecturas obligatorig
X

nS:

Otros (especificar):
DESARROLLO Y JUSTIFICACION:

En las sesiones académicas tedricas el profesor expondran de la forma mas detallada posible
los contenidos que mas abajo se detallan. Se usaran los recursos didacticos usuales, a saber,
encerado, retro-proyector y video-proyector. El desarrollo de estas sesiones se procurara sea
participativo, siempre dentro de las disponibilidades de tiempo y teniendo en cuenta el papel
central que en las clases magistrales le corresponde al profesor.

En las sesiones académicas practicas se expondran de forma detallada, problemas que con
anterioridad se habran distribuido en forma de relaciones. Se estimulara a resolucion previa por
parte de los estudiantes de forma que la clase se dedique, fundamentalmente, a discusion y
correccion.

Se propondra el desarrollo por parte de los estudiantes de algunos aspectos concretos de los
contemplados en el programa de contenidos para que sean posteriormente expuestos y
debatidos. Esto permitira, de un lado, desarrollar la capacidad de andlisis y sintesis y fomentar
el habito de trabajo individual critico en colaboracion, asi como contribuir a avanzar en el
desarrollo del programa conforme estéa disefiado.

También se dedicaran unas horas a la exposicién por parte de los alumnos de los temas sobre
catalisis y/o macromoléculas. Esto debera influir en su disposicion y habilidad para hablar en
publico entre pares.

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

a) Quimica Cuantica aplicada a la espectroscopia, b) espectroscopia de moléculas diatomicas,
c) fenédmenos de transporte, d) fendbmenos de superficie, e) adsorcion, f) catdlisis, Q)
macromoléculas

8. BIBLIOGRAFIA

8.1 GENERAL

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

Berry, R.S., Rice, S., Ross, J. Physical Chemistry 2" 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
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9. TECNICAS DE EVALUACION (enumerar, tomando como referencia el catalogo de la

correspondiente Guia Comjin

« Un primer examen parcial sobre la materia de los cuatro primeros temas del programa.
Estard compuesto de preguntas de cuestiones de desarrollo corto y algun problema
numeérico.

e Un segundo examen, parcial o final segin los casos, con igual estructura que el
anterior, sobre los temas 5-10 0, en su caso, la totalidad de los temas 1-10.

e Trabajo bibliografico desarrollado y expuesto por los alumnos sobre los temas de
catalisis y macro-moléculas

« Trabajo desarrollado por el estudiante fuera y dentro del aula en forma de exposiciones
y debates y clases practicas a instancias de preguntas puntuales del profesor surgidas
al hilo de la explicacién de la clase

» Asistencia a clase

Criterios de evaluacion y calificacién(referidos a las competencias trabajadas duranteueso)

El examen supondra hasta el 70% de la nota

El trabajo personal del alumno, no contemplado en el punto anterior, supondra hasta el 20% de
la nota

La asistencia a clase podra suponer hasta el 10% de la nota
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Distribuya semanalmente el nUmero de horas queebpandido en el punto 5

10. ORGANIZACION DOCENTE SEMANAL (S6lo hay que indicar el nimero de horas que éigsele sesion va a dedicar el estudiante cadarsgma

N° de horas Examenes
N° de horag N° de horas del N° de horas dg, deh Visitak N° de horas Control de Temas del
SEMANA de sesioneg sesiones Exposiciones N° de oras VISas  1yiorfas temario a
Tedricas Préacticas y Seminarios y Excursiones Especializadas Iepturag tratar
obligatorias
2° CUATRIMESTRE
12: 21-25 febrero 4 1 1
22 1-4 marzo 3 1 1-2
3a: 7-11 marzo 3 1 1 2
42: 14-18 marzo 3 1 1 3
5a: 21 — 25 marzo 3 1 1 3-4
62: 28 marzo-1 abril 3 1 1 4-5
72: 4-8 Abril 3 1 1 5-6
82: 11-15 Abril 3 1 1 6-7
18 marzo-25 abril SEMANA SANTA

92; 26-29 abiril 2 1 1 8
102 2—-6 mayo 2 1 1 1 9-10
112 9-13 mayo 3 1 1 10-11
122: 16—-20 mayo 2 1 2 11-12
132: 23-27 mayo 2 1 1 1 12-13
142: 30 mayo-3 junio 1 1 1 1 14-15
152 6-10 junio 2 1 1 16-17
162: 13 - 19 junio
172: 20-24 junio Periodo de Examenes
182: 27 junio-1 julio
HORAS TOTALES 39 14 10 4 4
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11. TEMARIO DESARROLLADO (con indicacion de las competencias que se V
trabajar en cada tema)

an a

Leccién 1.- Quimica cuantica en espectroscopia

-) Ecuacion de ondas de Schrodinger dependiente del tiempo y transiciones entre
estados de un sistema

-) Teoria de las perturbaciones degeneradas de prim  er orden

-) Acoplamiento de momentos angulares

-) Estados espectroscopicos. Spin y simetria

-) Las reglas de seleccién en espectroscopia

-) Espectros de radiacién de dipolo y espectros Ram  an

Competencias

Conocer en alguna medida la aplicacién de Quimica cuantica 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 rotacion pura de moléculas diatomicas

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

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

-) Andlisis del espectro de microondas

-) El espectro Raman de rotacién pura. Reglas de se  leccion

-) Degeneracién y poblacién de los niveles rotacion  ales. Influencia del spin nuclear

Competencias
Comprender las bases tedricas y las aplicaciones de la espectroscopia de rotacion sobre los

sitemas mas sencillos (moléculas biatémicas)

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

Leccién 3.- Espectros de rotacion vibracién de molé culas diatémicas

-) Vibraciones armoénicas de moléculas diatdmicas. N iveles de energia y reglas de
seleccion

-) El oscilador anarmonico. Niveles de energiay re  glas de seleccion

-) Interaccion de rotacion-vibracion. Modelo del ro  tor elastico-oscilador arménico
-) Niveles de energia y transiciones permitidas en IR y Raman

-) Constantes espectroscopicas desde los espectros de vibracion rotacion

Competencias
Comprender las bases tedricas y las aplicaciones de la espectroscopia de vibracion- rotacion

de moléculas diatdmicas

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

Leccién 4.- Espectros electronicos de moléculas dia  tomicas

-) Clasificacion de los estados electrénicos. Nomer  os cuanticos y simetria electrénica
-) Tipos de transiciones electrénicas. Reglas de se  leccion

-) Estructura vibracional de las transiciones elect rénicas. Energia de disociacion

-) Intensidades de las transiciones electrénicas. P rincipio de Franck-Condon

-) Espectros ultravioleta-visible de moléculas diat omicas
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Competencias

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

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

-) Ecuacion general para los fendmenos de transport e

-) Conductividad térmica en gases. Ley de Fourier

-) Viscosidad en gases. Ley de Newton

-) Difusion en gases. Ley de Fick

-) Aplicaciones de la difusion. Transpiracion térmi ca 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 difusién en gases

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

Leccién 6.- Fendbmenos de transporte en liquidos

-) Medidas de la viscosidad de liquidos puros y mez  clas de liquidos. Viscosimetro de
Ostwald

-) Viscosidad de liquidos. Ecuacion de Poiseuille

-) Difusion en liquidos. Ecuaciones de Einstein-Smo  luchowski y de Stokes-Einstein
-) Movimiento Browniano de particulas en disolucion

-) Difusion y conductividad eléctrica. Ecuacién de Nernst-Einstein

-) Sedimentacién

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.- Fenémenos superficiales |

-) La tensién superficial y su medida

-) Ecuacion de Young-Laplace

-) Presién de vapor en superficies curvas

-) Tensién superficial en disoluciones

-) Isoterma de Gibbs

-) Monocapas. Tension superficial y ecuacion de est  ado de un monoestrato

Competencias

Comprender las bases tedricas que explican la tensién superficial de liquidos y disoluciones y
su dependencia con el radio de curvatura y la composicién. 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 guimica
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Reconocer y analizar problemas y planear estrategias para solucionarlos
Leccion 8.- Fenémenos superficiales

-) Fendmenos eléctricos en las interfaces. Doble ca  pa eléctrica
-) Fendmenos electrocapilares

-) Fendmenos electrocinéticos

-) Coloides

-) Electrolitos coloidales. Jabones y detergentes

-) Emulsiones y espumas

Leccién 9.- Fenémenos de adsorcion |

-) Tipo de adsorcion. Fisisorcion y quimisorcion

-) Isotermas de adsorcion. Ecuacion de Henry

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

-) Interpretacién estadistica de las isotermas

Leccion 10.- Fenédmenos de adsorcién I

-) Interaccién adsorbato-adsorbato. Diferentes isot ~ ermas

-) Métodos experimentales en los procesos de adsorc  i6n

-) Ecuacion de estado e isoterma de adsorcion

-) Calor, entropia y energia libre de adsorcion. Is  Osteras de adsorcion
-) Medidas de areas superficiales

-) Adsorcién de disoluciones en sélidos. Isotermas de adsorcion

Leccién 11.- Catalisis y fendmenos cataliticos

-) Generalidades sobre los fendmenos cataliticos. T ipos de catalisis
-) Catalisis y equilibrio quimico

-) Mecanismo general de la catalisis

-) Energias de activacion y procesos cataliticos

Leccion 12.- Catalisis homogénea |

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

-) Tipos de catalisis homogénea en disolucion

-) Catalisis por transferencia de electrones

Leccién 13.- Catalisis homogénea I

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

-) Funciones de acidez

-) Catalisis electrofilicas y nucleofilicas

-) Autocatalisis

-) Reacciones oscilantes

Leccién 14.- Catalisis heterogénea |

-) Tipos de catalizadores

-) Caracteristicas de los procesos cataliticos hete  rogéneos

-) Energia de activacién y activacion catalitica

-) Caracteristicas de Is reacciones controladas por difusién y por reaccion
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-) Cinética de las reacciones cataliticas heterogéne
Leccién 15.- Catalisis heterogénea Il

-) Hipétesis de los centros activos

-) Teoria multiplética de la catalisis
-) Adsorcion y catalisis heterogénea
-) Teoria de los conjuntos activos

-) Distribucion de los centros activos

Leccion 16.- Generalidades y sintesis de macromoléc
-) Concepto de macromolécula. Tipos

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

-) Pesos moleculares promedio

Lecciéon 17.- Caracterizacién de macromoléculas en d

-) Presion osmotica
-) Viscosidad y concentracion. Férmula de Huggins

-) Difusion de la luz. Tamafio de particula y longit  ud de onda incidente. Gréaficos de Zimm

as

ulas

a de polimerizacion

isolucion

-) Ultracentrifugacion. Velocidad y equilibrios de sedimentacion

-) Aplicacion a la determinacién de la masa molecul

ar

12. MECANISMOS DE CONTROL Y SEGUIMIENTO (al margen de los
contemplados a nivel general para toda la expeigniloto, se recogeran aqui los
mecanismos concretos que los docentes propongaa eharseguimiento de cada

asignatura)

El control y seguimiento se llevaran a cabo fundaaimente por los exdmenes escritos,

exposiciones y debates, actitud en clase y asiatgriatorias




