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1. Situacion / Sentido de la Asignatura

1.1 Contextualizacion

En el Plan de Estudios del Grado en Quimica, el alumno, tras cursar el bloque basico, comienza el bloque
fundamental dedicado a materias mas especificas de las diferentes areas de la Quimica, entre las que se

encuentra la Quimica Fisica, area a la que pertenece esta asignatura.

1.2 Relacién con otras materias

La asignatura Quimica Fisica |l emplea conocimientos adquiridos en la asignatura Quimica Fisica | cursada en
el primer cuatrimestre del segundo curso. La asignatura, también esta estrechamente relacionada con otra de
segundo curso, la Quimica Experimental |l, pues parte de ésta se dedica a llevar a la practica, en laboratorio,

los conocimientos tedricos de Quimica Fisica Il.

1.3 Prerrequisitos

Se recomienda que el alumno conozca los conceptos basicos de Quimica Fisica
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2. Competencias

G1, G2, G3, G4, G8, G9, EC1, EC2, EC3, EC5, EC7, EC8, EH1, EH2, EH4, EH5, EH6 (Segun el punto 3.2y

5.1 de la memoria de verificacion del plan de estudios de Graduado en Quimica)

2.1 Generales

G.1- Ser capaz de comunicarse con correccion tanto de forma oral como escrita.
G.2- Ser capaz de resolver problemas tanto de naturaleza cualitativa como cuantitativa y de tomar decisiones.
G.3- Ser capaz de encontrar y manejar informacién, tanto de fuentes primarias como secundarias.

G.4- Ser capaz de trabajar de forma eficaz y autébnoma mediante la planificacion y la organizacion de su trabajo

y de su tiempo.

G.8- Poseer los habitos, capacidad de aprendizaje y autonomia necesarios para proseguir su formacion

posterior.

G.9- Conocer y apreciar las responsabilidades éticas y profesionales.

2.2 Especificas

EC.1- Conocer y manejar los aspectos principales de terminologia quimica.
EC.2- Conocer la Tabla Periddica, su utilidad y las tendencias periédicas en las propiedades de los elementos.

EC.3- Conocer los modelos y principios fundamentales de enlace entre los atomos, los principales tipos de

compuestos a que esto da lugar y las consecuencias en la estructura y propiedades de los mismos.
EC.5- Conocer los principales tipos de compuestos organicos e inorganicos
EC.7- Conocer los métodos fundamentales de andlisis y caracterizacion estructural de compuestos quimicos.

EC.8- Reconocer aquellos aspectos dentro de la quimica que son interdisciplinares o que suponen una frontera

en el conocimiento.

EH.1- Ser capaz de demostrar el conocimiento y comprension de conceptos, principios y teorias esenciales en

relacién con la quimica.

EH.2- Ser capaz de aplicar los conocimientos adquiridos a la resolucion de problemas cualitativos y

cuantitativos.
EH.4- Ser capaz de analizar, interpretar y evaluar informacion quimica y datos quimicos.
EH.5- Ser capaz de comunicar informacion quimica y argumentar sobre ella.

EH.6- Manejar las herramientas computacionales y de tecnologia de la informacion basicas para el

procesamiento de datos e informacion quimica.
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3. Objetivos

—  Conocer los principios de la Quimica Computacional y su aplicacion al estudio de sistemas quimicos.
— Conocer el fundamento de los métodos computacionales para el estudio de la estructura molecular.
Poder predecir los espectros moleculares, valorando el grado de fiabilidad de dichas predicciones.

— Conocer las técnicas basicas de simulacion (Dindmica Molecular; Monte Carlo) y sus aplicaciones en
fases condensadas, macromoléculas y sistemas de interés biolégico.

— Conocer los métodos computacionales para el estudio de las reacciones quimicas y sus aplicaciones
en campos de interés como la Quimica Atmosférica o la Quimica Interestelar.

— Reconocer la importancia cientifica de la Quimica Computacional y su impacto en la sociedad
tecnolégica actual. Comprender y utilizar la informacién bibliografica y técnica referida a los

procedimientos de la Quimica Computacional.
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4. Contenidos y/o bloques tematicos

La asignatura se ha estructurado en un bloque unico.

Bloque 1: Simulaciones Computacionales en Quimica

Carga de trabajo en créditos ECTS: 6

a. Contextualizacion y justificacion

Las simulaciones computacionales constituyen una herramienta que cobra cada vez una mayor importancia en
el campo de la Quimica. Se pretende proporcionar al alumno los elementos basicos para la utilizacion de estas
herramientas en problemas quimicos, independientemente de la orientacién profesional que vaya a seguir en el

futuro.

b. Objetivos de aprendizaje

Conocer los principios de la Quimica Computacional y su aplicacion al estudio de sistemas quimicos. Conocer
el fundamento de los métodos computacionales para el estudio de la estructura molecular. Poder predecir los
espectros moleculares, valorando el grado de fiabilidad de dichas predicciones. Aplicar los métodos

computacionales para el estudio de las reacciones quimicas y sus aplicaciones en diversos campos de interés

c. Contenidos

Tema1. Métodos de la Quimica Tedrica. Mecanica Molecular.
Tema 2. Modelizacién de la estructura molecular: propiedades moleculares
Tema 3. Modelizacién de la estructura molecular: prediccion de espectros moleculares

Tema 4. Modelizacién de las reacciones quimicas.

d. Métodos docentes

Las clases presenciales se basaran en clases expositivas (lecciones magistrales o lectures) el desarrollo de los
fundamentos tedricos, y clases practicas, mas participativas, en las que se resolveran ejercicios y problemas.
En todos los casos, se utilizaran aquellas T.1.C. que favorezcan la comprension y participacion de los alumnos.
Las clases expositivas se reduciran todo lo posible, para poder disponer de mas clases de indole practica. Se
pretende desarrollar las clases en torno a problemas practicos que el alumno debera abordar, para fomentar la
adquisicion de habilidades en el uso de las herramientas computacionales para estudiar problemas quimicos

de diversa indole.

e. Plan de trabajo

Los alumnos realizaran las practicas propuestas tutorizados por el profesor responsable de la asignatura. En
todas las sesiones se trabaja sobre las dificultades concretas que plantea cada alumno. El trabajo auténomo,

no presencial, de los alumnos viene a constituir un 60% de la carga de trabajo global
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f. Evaluacion

La evaluacion de los alumnos se realizara mediante seguimiento continuo a través de presentacion de informes

de las practicas y fichas de resultados

g Material docente

Esta seccion sera utilizada por la Biblioteca para etiquetar la bibliografia recomendada de la asignatura (curso)
en la plataforma Leganto, integrada en el catalogo Almena y a la que tendran acceso todos los profesores y
estudiantes. Es fundamental que las referencias suministradas este curso estén actualizadas y sean
completas. Los profesores tendran acceso, en breve, a la plataforma Leganto para actualizar su bibliografia
recomienda (“Listas de Lecturas”) de forma que en futuras guias solamente tendran que poner el enlace
permanente a Leganto, el cual también se puede poner en el Campus Virtual.

__g.1 Bibliografia basica

e Quimica Cuantica. Fundamentos y aplicaciones computacionales ; Joan Bertran Rusca y c.(Sintesis)

e Introduction to Computational Chemistry , Frank Jensen (Wiley)

_g.2 Bibliografia complementaria

e  Computational Chemistry, C.J. Cramer (Wiley)
e  Computational Chemistry Workbook, T. Heine y col. (Wiley)
e  Molecular Modelling for beginners, A. Hinchliffe (Wiley)

g.3 Otros recursos telematicos (pildoras de conocimiento, blogs, videos, revistas digitales,
cursos masivos (MOOC), ...)

h. Recursos necesarios

La asignatura se realizara en aula de informatica y en caso de un posible confinamiento por un rebrote de la
enfermedad por mandato de las autoridades los alumnos podran realizar las practicas mediante un ordenador
personal. Se utilizara equipo informatico y de proyeccién audiovisual. Los alumnos dispondran en la plataforma
MOODLE de la UVa de toda la informacion basica requerida: Guia docente, contenidos-presentaciones,
ejercicios practicos, coleccion de practicas para para su uso en clase y trabajo personal.

Para consultas de los alumnos, el horario de tutorias sera fijado por el profesor responsable.

i. Temporalizacién

CARGA ECTS PERIODO PREVISTO DE DESARROLLO
Tema 1 (1.5 ECTS) 15 Febrero -10 Marzo
Tema 2 (1.5 ECTS) 11 Marzo — 5 Abril
Tema 3 (1.5 ECTS) 6 Abril — 3 Mayo
Tema 4 (1.5 ECTS) 4 Mayo — 25 Mayo
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5. Métodos docentes y principios metodolégicos

Si el numero de alumnos matriculados se pueden encajar en las aulas de informatica disponibles manteniendo
los protocolos de seguridad establecidos se llevara a cabo docencia presencial. Si el niUmero de alumnos no
encajan en las aulas disponibles manteniendo los protocolos de seguridad establecidos se llevara a cabo

docencia semipresencial (bimodal), realizandose las clases a través de videoconferencia utilizando Cisco Web

e Se utilizara la plataforma Moodle para incluir las presentaciones de los temas de la asignatura, asi

como los documentos detallados con las explicaciones correspondientes.

e Para cada una de las practicas se incluira en Moodle un documento explicativo que permita guiar la

realizacién de las practicas.

e Se habilitaran en Moodle foros de dudas, para cada una de las practicas, para que los alumnos

canalicen sus preguntas.

e Se activaran tareas de entrega semanales correspondientes a cada una de las practicas propuestas.
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6. Tabla de dedicacidn del estudiante a la asignatura

P RESENCIALES A DISTANGIA®, | HORAS | ACTIVIDADES NO PRESENCIALES | HORAS
Clases tedricas 15 E;i?:;:ﬁﬂ?;goﬁi?:io personal de los 10
Clases practicas. Laboratorios 45 Preparacion de Menorias de practicas 40

Preparacion de Fichas de Resultados 40
Total presencial 60 Total no presencial 90
TOTAL presencial + no presencial 150

(1) Actividad presencial a distancia es cuando un grupo sigue una videoconferencia de forma sincrona a la
clase impartida por el profesor para otro grupo presente en el aula.

7. Sistema y caracteristicas de la evaluacion
Criterio: cuando al menos el 50% de los dias lectivos del cuatrimestre transcurran en normalidad, se asumiran
como criterios de evaluacioén los indicados en la guia docente. Se recomienda la evaluacién continua ya que

implica minimizar los cambios en la adenda.

INSTRUMENTO/PROCEDIMIENTO PESO EN LA OBSERVACIONES
NOTA FINAL
Seguimiento continuo: Entrega de 50%

Informes de Practicas

Seguimiento continuo: Entrega de Fichas o
50%
de Resultados

CRITERIOS DE CALIFICACION

e Convocatoria ordinaria:
Los alumnos deberan entregar informes de tres de las practicas realizadas (50%) y entregar fichas
de resultados del resto de las practicas (50%)

e Convocatoria extraordinaria:
Los alumnos deberan entregar informes de tres de las practicas realizadas (50%) y entregar fichas
de resultados del resto de las practicas (50%)

8. Consideraciones finales

La utilizacién y difusion de materiales docentes sin la autorizacion expresa de su autor es un uso prohibido que
atenta contra el derecho a la propiedad intelectual y puede constituir un ilicito civil o incluso penal, generando
responsabilidades legales a la persona infractora.
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