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1.PRESENTACION DE LA ASIGNATURA

Nombre de la asignatura: “Quimica Fisica I: Estructura atémica y molecular”
Codigo: 61032066

Curso: 2°

Semestre: 1°

Caracter: Obligatorio

NUmero de créditos ECTS: 5, que equivalen a 125 horas.

Médulo: Materias fundamentales (129 ECTS)

Materia: Quimica Fisica (33 ECTS)

Esta es la primera asignatura integrante de la materia de Quimica Fisica que se imparte en el Plan de estudios del Grado en
Quimica. La Quimica Fisica tiene por objeto aplicar la Fisica a la Quimica, con la intencién de que sea Util a ésta. Dentro de
esta materia, la asignatura “Quimica Fisica 1” aporta los criterios estructurales que, junto con los criterios termodinamicos y
cinéticos propios de otras asignaturas afines, proporcionan la base tedrica necesaria para interpretar y predecir los hechos
experimentales de la Quimica

2.CONTEXTUALIZACION EN EL PLAN DE ESTUDIOS

El titulo de Graduado en Quimica tiene como finalidad la obtencién de una formacidon general en esta disciplina, orientada a
su preparacion para el ejercicio de actividades de caracter profesional.

De entre los objetivos generales que persigue el Grado en Quimica que estan reflejados en la memoria aprobada por la
ANECA, esta asignatura contribuye a la consecucién de los siguientes:

Inculcar un interés por el aprendizaje de la Quimica, que permita valorar sus aplicaciones en diferentes contextos e
involucrar a los estudiantes en la experiencia intelectualmente estimulante y satisfactoria de aprender y estudiar.
Proporcionar una base sélida y equilibrada de conocimientos quimicos y habilidades practicas.

Desarrollar la habilidad para aplicar los conocimientos quimicos, teéricos y practicos, a la solucion de problemas en Quimica.
Proporcionar una base de conocimientos y habilidades con las que los estudiantes puedan continuar sus estudios en areas
especializadas de Quimica o areas multidisciplinares.

Esta asignatura contribuye al desarrollo de una parte de las competencias genéricas y especificas reflejadas en la memoria
aprobada por la ANECA para la obtencién del titulo de Graduada o Graduado en Quimica, que son las que se detallan a

continuacion:

Competencias genéricas

Iniciativa y motivacién

Planificaciéon y organizacién

Manejo adecuado del tiempo

Analisis y Sintesis




Aplicacién de los conocimientos a la préactica

Razonamiento critico

Toma de decisiones

Seguimiento, monitorizaciéon y evaluacion del trabajo propio o de otros

Motivacién por la calidad

Comunicacién y expresién escrita

Comunicaciéon y expresion matematica, cientifica y tecnolégica

Competencia en el uso de las TIC

Competencia en la basqueda de informaciéon relevante

Competencia en la gestiéon y organizaciéon de la informacion

Compromiso ético (por ejemplo en la realizacién de trabajos sin plagios, etc.)

Competencias especificas relativas a conocimientos

Conocimiento y comprensiéon de los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con las areas de
la Quimica

Conocimiento de la terminologia quimica: nomenclatura, términos, convenios y unidades.

Conocimiento de los principios fisicoguimicos fundamentales que rigen la Quimica y sus relaciones entre las areas
de la Quimica.

Una base de conocimientos que posibilite continuar los estudios en areas especializadas de Quimica o areas
multidisciplinares, y en multiples dominios de aplicaciéon, tanto tradicionales como nuevos.

Conocimiento y comprension de los conceptos matematicos y fisicos necesarios para el estudio de la Quimica

Competencias especificas relativas a habilidades

Capacidad para aplicar los conocimientos quimicos, teéricos y practicos, a la resoluciéon de problemas cualitativos y
cuantitativos en los ambitos de la quimica

Habilidad para evaluar, interpretar y sintetizar datos e informacién quimica

Capacidad para relacionar la Quimica con otras disciplinas

Manejo de los modelos abstractos aplicables al estudio de la Quimica

Capacidad de aplicar los conocimientos de Matemaéaticas y Fisica a la resoluciéon de problemas en el d&mbito de la
Quimica

3.REQUISITOS PREVIOS REQUERIDOS PARA CURSAR LA ASIGNATURA

Conocimientos tedéricos

Para abordar el estudio de esta asignatura se recomienda haber superado la materia de Quimica que se estudia
previamente. Ademas, por formar parte de la materia de Quimica Fisica, es necesario tener una buena base de Fisica y
Matematicas, por lo que se recomienda también haber cursado y aprobado estas materias.

En especial, se requieren nociones de algebra matricial y de calculo diferencial e integral, asi como algunos conceptos
esenciales de mecanica, ondas y electromagnetismo, todo lo cual se ha podido adquirir en las asignaturas de cursos

anteriores, sin que a este nivel sean necesarios desarrollos mas elevados.




Habilidades y destrezas de caracter practico

Algunas habilidades de tipo instrumental que pueden facilitar el estudio de la asignatura son las siguientes:

Lectura comprensiva de textos cientificos que incluyan desarrollos matematicos y razonamientos fisicos

Manejo de calculadora cientifica para realizar los calculos numéricos requeridos en los ejercicios

Cambios de unidades

Busqueda de informacién puntual en tablas de datos fisicoquimicos

Realizaciéon de resimenes y fichas conceptuales o bibliogréaficas

Manejo de paquetes informaticos del tipo de procesador de textos (Word o similar) y de céalculos estadisticos
especialmente de regresion lineal (Excel, Origin,...). Opcionalmente, de dibujo de moléculas (ChemDraw o similar),
y si es posible de tratamiento cuantico de moléculas (Spartan, Gaussian,...)

Conocimientos basicos de inglés, que posibiliten en caso necesario la consulta de fuentes de conocimiento en este
idioma que haya disponibles en libros, revistas, Internet,...

Otras destrezas especificas de tipo matematico son:

Utilizacion de equivalencias entre expresiones trigonométricas

Calculo de derivadas sencillas

Calculo de integrales sencillas

Cambios de sistemas de coordenadas: por ejemplo de cartesianas a polares

Materiales de lectura y formacion complementaria

En caso de que se considere necesario actualizar conocimientos basicos de Fisica o Matematicas, se puede recomendar la
consulta de algun texto de estas materias tales como los de Tipler o Steiner, o bien otros de que se disponga. La Universidad
pone a su disposicion unos Cursos Cero de Fisica y Matematicas que le pueden ayudar para obtener esta formacion

basica. También puede ser Gtil el manejo de un buen diccionario cientifico tal como el Diccionario de Fisica de Oxford.

4.RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Los resultados de aprendizaje se pueden resumir en dos grandes puntos:

Conocer los principios de la Mecéanica Cuantica y su aplicacion a la descripcion de la estructura y propiedades de los
atomos y las moléculas.

Reunir e interpretar datos relevantes utilizando la informacién bibliografica y técnica para emitir juicios o
dictdmenes que permitan explicar de manera comprensible fendmenos y procesos relacionados con la Quimica.

Mas en concreto a través del estudio de esta asignatura deberia lograrse:

Comprender las posibilidades que ofrecen los diversos métodos fisicos, su grado de validez y aproximacién, y
cuando es apropiado utilizarlos y hasta qué nivel.

Reconocer que la formacion tedrica, sobre todo en las areas mas abstractas, como son las de la Quimica Cuantica
y sus aplicaciones directas, no debe enmascarar ni subestimar el sentido experimental de la Quimica Fisica.

Comprender el valor complementario de los métodos fisicos, tanto tedricos como experimentales, y como es
preciso coordinarlos para profundizar méas en la interpretacion de los entes y hechos de la Quimica.

Adquirir herramientas para tratar de forma cuantitativa la teoria en Quimica Fisica con la realizacién de ejercicios
numéricos que, a ser posible, se refieran a realidades de la Quimica.




5.CONTENIDOS DE LA ASIGNATURA

La asignatura “Quimica Fisica I” esta dedicada a un estudio basico de la estructura atdbmico — molecular utilizando el soporte

conceptual de la mecanica cuantica. Sus contenidos teméaticos son los siguientes:

Fundamentos de mecéanica cuantica. Introduccién al estudio de sistemas sencillos. Atomos. Moléculas diatémicas. Elementos

y grupos de simetria. Moléculas poliatdmicas. Propiedades eléctricas y magnéticas.

El programa en el que se desarrollan estos contenidos esta organizado en 3 Unidades Didacticas formadas por 4 Temas cada

una, tal como se describe a continuacion:

1. Introduccién a la mecéanica cuantica y al estudio de la estructura atémica.
Tema 1. Introduccién a la mecénica cuantica

Tema 2. Estudio de sistemas sencillos I: Caja de potencial. Efecto tunel

Tema 3. Estudio de sistemas sencillos I1: Oscilador arménico. Rotor rigido

Tema 4. Atomo de hidrégeno e hidrogenoides

Se exponen los fundamentos de la mecéanica cuantica, que es el método teérico idéneo para profundizar en el estudio de los
sistemas atémicos y moleculares, y se analizan las reglas de su formalismo. Estos conceptos se aplican a modelos sencillos
que son adecuados para el tratamiento microscépico de los sistemas quimicos. A continuacién se aborda el estudio de la
unidad quimica elemental, el &tomo, comenzando por el atomo de hidrégeno, que dentro de su sencillez es la base del

tratamiento posterior de todos los deméas atomos y moléculas.

2. Atomos de varios electrones. Introduccién a la teoria del enlace quimico.
Tema 5. Atomos dielectrénicos. Métodos aproximados

Tema 6. Atomos polielectronicos. Configuracion electrénica y propiedades periddicas
Tema 7. Bases de la teoria del enlace quimico. Método de enlace de valencia

Tema 8. Método de orbitales moleculares: Molécula de hidrégeno

Los resultados del tratamiento del atomo de hidrégeno se aplican a otros sistemas siguiendo un orden de complejidad
creciente. Se estudian los atomos dielectrénicos y polielectréonicos, con el objetivo de relacionar su estructura con sus
propiedades quimicas. A continuacién se aborda el estudio de la formacién de las moléculas y de las fuerzas de enlace,
comenzando por las moléculas diatdmicas y concretamente por la mas sencilla que es la de hidrégeno. Se justifica la
conveniencia de estudiar por separado la estructura electrénica, que es relevante en la aproximacion electrénica a la teoria
del enlace quimico, y la estructura formada por los nucleos, que da lugar a la conformacién y a los movimientos de rotacion
y vibracién de las moléculas. El estudio del enlace quimico se realiza atendiendo a su estabilidad y direccionalidad, mediante
la utilizacién de los métodos complementarios de enlace de valencia y de orbitales moleculares.

3. Moléculas diatémicas y poliatébmicas. Propiedades eléctricas y magnéticas.
Tema 9. Moléculas diatémicas

Tema 10. Simetria molecular

Tema 11. Moléculas poliatbmicas

Tema 12. Propiedades eléctricas y magnéticas de las moléculas

De modo anéalogo a como se ha procedido para los atomos, la metodologia utilizada para la molécula de hidrégeno se
extiende a otras moléculas diatomicas, tanto homonucleares como heteronucleares. En estas Uultimas se discute la
emergencia de la polaridad y su relevancia quimica. La discusiéon de la simetria de las moléculas poliatémicas precede al
estudio de su estructura electrénica, considerando por separado aquellas moléculas en las que prevalecen los enlaces
localizados, y otras moléculas tales como las conjugadas y aromaticas, cuyas propiedades quimicas estan condicionadas por
la existencia de enlaces no localizados. Finalmente se analiza la influencia de la estructura electrénica en las propiedades
eléctricas y magnéticas de las moléculas, que son esenciales para explicar el comportamiento espectroscopico y las

interacciones mutuas entre las moléculas que seran estudiados en otras asignaturas posteriores.

6.EQUIPO DOCENTE

FERNANDO PERAL FERNANDEZ




CARMEN SANCHEZ RENAMAYOR

7.METODOLOGIA Y ACTIVIDADES DE APRENDIZAJE

La metodologia a utilizar es la propia de la ensefianza a distancia con los recursos de Internet. Se desarrollara en el curso
virtual dispuesto al efecto en la plataforma "aLF" de la UNED. A fin de alcanzar los resultados de aprendizaje de un modo
eficiente, la asignatura se ha organizado siguiendo la secuencia de actividades que se describen a continuacién.

Estudio de los contenidos tedéricos del programa.
El programa de la asignatura se desarrolla en unos temas que han sido preparados por el equipo docente teniendo en cuenta
las caracteristicas peculiares del estudio a distancia, y que estan a disposiciéon de los estudiantes en la plataforma virtual al

comienzo del curso. Incluyen los siguientes elementos:

1. Resumen de conocimientos basicos previos al estudio de cada uno de los Temas.

2. Objetivos especificos de cada Tema.

3. Desarrollo de los contenidos del Tema, dedicando especial atencion a las explicaciones de los conceptos basicos de cada
uno de los apartados que los componen.

4. Referencias bibliogréficas.

5. Actividades, constituidas por cuestiones y problemas de los que se facilitan las soluciones completas.

Se recomienda que los Temas se lean inicialmente de modo que se obtenga una perspectiva de conjunto, identificando los
conceptos esenciales, y después se estudien con detalle, recurriendo en caso necesario a la consulta de los textos indicados
en la bibliografia.

Realizacién de actividades de aprendizaje.
Después de adquirir un conocimiento suficientemente completo de cada Tema, es muy conveniente realizar una auto-
evaluacién mediante los ejercicios y propuestas practicas incluidos al final de los Temas, de los que pueden consultarse las
soluciones, que estan incluidas en dichos Temas.

Pruebas de evaluacién continua (PEC).
Esta prevista la realizacion de dos Pruebas de evaluacién continua, tal como se describe en el apartado de Evaluacion.

Prueba presencial.
La evaluacion final se concreta mediante una Prueba presencial que tendréa lugar en los términos descritos en el apartado de

Evaluacion.

En las asignaturas de las materias tedricas integradas en el plan formativo del Grado en Quimica, se han considerado con
caracter general los siguientes porcentajes para la estimacion de las horas dedicadas a las distintas actividades formativas,

que pueden servir de orientacion para los estudiantes:

Preparacion y estudio del contenido teérico: 25 %
Desarrollo de actividades préacticas: 15 %

Trabajo auténomo: 60 %

8.EVALUACION

La asignatura cuenta con una serie de actividades mediante las que se llevara a cabo la evaluacion final:

Pruebas de Evaluacién Continua (PEC)

La asignatura contara con dos Pruebas de Evaluacién Continua que el estudiante resolvera de modo individual con el fin de
evaluar los conocimientos adquiridos. Las PEC estaran disponibles en la plataforma virtual unos dias antes de su fecha de
entrega. Deben ser entregadas también a través de la plataforma virtual, mediante la herramienta "Tareas". Tenga en

cuenta que debe respetarse la fecha y hora de entrega limite, ya que el sistema informatico no aceptara que se envien con




posterioridad. Cada tutor devolvera las PEC corregidas mediante la plataforma virtual, con las indicaciones oportunas para

orientar al estudiante en el estudio de la asignatura.

Pruebas Presenciales

Habra una Prueba Presencial en la convocatoria de febrero y otra convocatoria extraordinaria en septiembre. Esta Prueba
Presencial constara de un solo ejercicio a desarrollar en dos horas y que se celebrara a la hora y dias sefialados en el
calendario de Pruebas Presenciales elaborado por la UNED. Se permite el uso de calculadora (sin textos). No se permite el
uso de libros, apuntes ni tablas.

La Prueba Presencial consta de dos partes. La primera se compone de diez cuestiones con formato de respuesta multiple,
aunque no es una prueba objetiva ya que se deberan justificar la/s respuesta/s que se consideren correctas de modo
convincente y conciso. La segunda parte se compone de tres problemas entre los que se deberd elegir dos, que se
resolveran con coherencia y claridad, completando los célculos hasta el final. Ambas partes contribuyen con el 50% a la

calificacion final del examen presencial.

Se valorara especialmente que las respuestas estén elaboradas de modo personal, evitando la memorizacion y la repeticion

textual de los materiales didacticos y obras de consulta.
Calificacion final:
En la convocatoria ordinaria de febrero cada una de las PEC contribuye con un 5% a la calificacion final, y el examen
presencial supone el restante 90%. De acuerdo con esto, la calificacién final se obtiene mediante la expresioén:
Calificaciéon = 0,05 PEC1 + 0,05 PEC2 + 0,90 Examen

En la convocatoria extraordinaria de septiembre, la calificacién final sera la obtenida en el examen presencial.

La nota final de la asignatura se califica con un maximo de diez puntos, y la calificacion de "aprobado" se obtiene con un

minimo de cinco puntos.

9.BIBLIOGRAFIA BASICA

ISBN(13): 9789500612487

Titulo: QUIMICA FISICA (82 edicion)

Autor/es: Atkins, Peter; De Paula, Julio ;

Editorial: Editorial Médica Panamericana, Buenos Aires, 2008

Buscarlo en Editorial UNED ||

Buscarlo en libreria virtual UNED ||

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Comentarios y anexos:

Este texto esta dividido en tres partes: Equilibrio, Estructura y Cambio. La parte que tiene relacion con la asignatura es la de

Estructura, de la que los capitulos 8-12 y parte del 18 se adaptan al programa.

Los contenidos son bastante completos y se consideran de referencia en todo el mundo. Incluyen explicaciones y desarrollos
de gran claridad, figuras en color, tablas, ejemplos resueltos, listados de conceptos clave, lecturas recomendadas, y una
seleccion de preguntas cortas, ejercicios y problemas al final de cada capitulo. También dispone de contenidos accesibles en

Internet, tales como presentaciones, datos y graficos complementarios, y enlaces a otros sitios de interés.

La funcién que cumple este texto en la preparacién de la asignatura es la de aportar materiales detallados que completen el

estudio de los Temas del programa disponibles en el curso virtual.




10.BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

ISBN(13): 9788436213508
Titulo: QUIMICA CUANTICA. LA QUIMICA CUANTICA EN 100 PROBLEMAS (12)
Autor/es: Bailey Chapman, Lorna Elizabeth ; Troitifio NGfiez, M2 Dolores ;

Editorial: UNED

Buscarlo en libreria virtual UNED |

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico

ISBN(13): 9788448137878
Titulo: QUIMICA FISICA. VOLUMEN 11 (52 Edicién)

Autor/es: Levine, Ira N. ;
Editorial: Ariel Ciencia

Buscarlo en libreria virtual UNED |

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico

ISBN(13): 9788448198336
Titulo: PROBLEMAS DE FISICOQUIMICA

Autor/es: Levine, Ira N. ;
Editorial: : MCGRAW-HILL INTERAMERICANA DE ESPANA

Buscarlo en libreria virtual UNED |

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico

ISBN(13): 9788478290772
Titulo: QUIMICA FISICA (2006)

Autor/es: Engel, T. ; Hehre, W. ; Reid, P. ;
Editorial: PEARSON ADDISON-WESLEY

Buscarlo en libreria virtual UNED |

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico




ISBN(13): 9788496477483

Titulo: PROBLEMAS DE QUIMICA FISICA (2006)
Autor/es: Bertran Rusca J. ; NUfez Delgado J. ;
Editorial: Delta Publicaciones Universitarias

Buscarlo en libreria virtual UNED ||

Buscarlo en bibliotecas UNED I

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catalogo del Patrimonio Bibliografico

Comentarios y anexos:

Se ha seleccionado en la bibliografia complementaria una representacion de textos actuales publicados en espafol que
pueden enriquecer el estudio de la asignatura. Del mismo modo, en los libros de problemas encontrara algunos ejercicios de
similares caracteristicas a los que se proponen en este curso. Algunos de los libros se encuentran disponibles parcialmente
en la red a través de google books.

La consulta de estas obras no es obligatoria, pero si se recomienda para adquirir una formaciéon mas completa y profundizar

en el estudio de la asignatura.

11.RECURSOS DE APOYO

Los principales medios materiales de apoyo que podran utilizar los estudiantes de esta asignatura son los siguientes:

Curso virtual

Se desarrollara en la plataforma “aLF” habilitada al efecto en la web de la UNED. Albergara materiales necesarios para la
preparacion de la asignatura, principalmente los Temas que componen el programa, asi como herramientas de comunicacion
adecuadas para crear foros de discusion de cuestiones de la asignatura y mantenerlos activos.

Biblioteca

Tanto la Biblioteca Central como las Bibliotecas de los Centros Asociados de la UNED contienen una buena seleccién de obras
adecuadas para el estudio de la Quimica Fisica en general y de esta asignatura en particular, cuya consulta se recomienda a
todos los estudiantes.

Enlaces a Internet

En el curso virtual se incluirdn enlaces de Internet que se consideren de interés para el estudio de la asignatura, dedicando
especial atencién a aquellos que contengan galerias de imagenes y animaciones relativas a modelos atémicos y moleculares,
o bien informaciones de tipo institucional o histérico que resulten adecuadas para la adquisicion de las competencias

previstas.
Medios audiovisuales
Dentro del curso virtual encontrard programas de radio relacionados con la asignatura. También le recomendamos que vea

el video "15 minutos en la vida del electrén™ al que puede acceder a través del siguiente enlace:

http://drago.intecca.uned.es/teleuned/autorias/15_MINUTOS/index.html

12.TUTORIZACION

En esta asignatura existen dos tipos de tutorias dirigidas a resolver las dudas de los estudiantes.




Tutorias virtuales

Son impartidas de forma telematica por los Tutores Intercampus a todos los estudiantes a través del curso virtual. Se puede
interaccionar con los Tutores en los distintos foros que al efecto dispondra el curso virtual. La figura del Tutor es
fundamental, por lo que si no tiene Tutor asignado le rogamos que lo exponga en su Centro Asociado, pues son ellos los
encargados de asignarle uno.

Al inicio del curso se explicara la funcion de cada uno de los foros disponibles en el curso virtual.

Tutorias presenciales
Consulte en su Centro Asociado si existen tutorias presenciales de esta asignatura.

Horario de atenciéon del Equipo Docente
La forma de contactar con el Equipo Docente sera preferentemente mediante el curso virtual. Puede utilizar los foros para
consultas publicas y el correo electrénico para consultas de tipo privado.

Los profesores se encuentran en la Sede Central, cuya direccién es:

Departamento de Ciencias y Técnicas Fisicoquimicas
Facultad de Ciencias de la UNED
Paseo Senda del Rey, 9
28040 Madrid

Los profesores tienen el siguiente horario de guardia para la asignatura, excepto dias festivos en la universidad, vacaciones

y semanas de celebracion de Pruebas Presenciales:

Fernando Peral Fernandez

Despacho 307

Tel.: 91 398 73 83

Horario de Guardia: Jueves de 15 a 19 horas

Correo electronico: fperal@ccia.uned.es

Carmen Sanchez Renamayor

Despacho 341

Tel.: 91 398 73 86

Horario de guardia: Miércoles de 16 a 20 horas

Correo electrénico: csanchez@ccia.uned.es
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