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Descricién A materia adicase & aprendizaxe da aplicacién dos métodos mais utilizados na determinacién estrutural de
xeral substancias quimicas

Competencias de titulacion

Cddigo

A3

Demostrar cofiecemento e comprensidn de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principios da Mecénica
Cuantica e a sUa aplicacién na descricién da estrutura e as propiedades de atomos e moléculas

A4 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorfas en: fundamentos e
ferramentas utilizadas na resolucién de problemas analiticos e na caracterizacién de sustancias quimicas

A8 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: principais técnicas de
investigacion estrutural, incluindo a Espectroscopia

A10 Demostrar cofiecemento e comprensién de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: propiedades dos
compostos alifdticos, aromaticos, heterociclicos e organometalicos

All Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: natureza e
comportamento dos grupos funcionais en moléculas orgdnicas

Al12 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: trazos estruturais dos
elementos quimicos e os seus compostos, incluindo a estereoquimica

Al4 Demostrar cofiecemento e comprension de feitos esenciais, conceptos, principios e teorias en: relacién entre
propiedades macroscoépicas e propiedades de dtomos e moléculas individuais, incluindo as macromoléculas

A19 Aplicar os coflecementos e a comprension 4 resolucidon de problemas cuantitativos e cualitativos de natureza basica

A20 Avaliar, interpretar e sintetizar datos e informacién quimica

A21 Recofiecer e implementar boas practicas cientificas de medida e experimentacién

A22  Procesar datos e realizar calculo computacional relativo a informacién e datos quimicos

A28 Interpretar datos derivados das observaciéns e medicidns do laboratorio en termos do seu significado e relacionalos
coa teoria adecuada

B3  Aprender de forma auténoma

B4 Procurar e administrar informacién procedente de distintas fontes

B5 Utilizar as tecnoloxias da informacién e das comunicaciéns e manexar ferramentas informaticas basicas

B7 Aplicar os cofiecementos tedricos & practica

B9 Traballar de forma auténoma

B12 Planificar e administrar adecuadamente o tempo

B13 Tomar decisiéns

B14 Analizar e sintetizar informacién e obter conclusiéns

B15 Avaliar de modo critico e construtivo o entorno e a si mesmo

B16 Desenvolver un compromiso ético

B18 Xerar novas ideas e demostrar iniciativa
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Competencias de materia

Resultados previstos na materia

Resultados de Formacién
e Aprendizaxe

Describir os conceptos fundamentais dos métodos de determinacién estrutural A3
Ad
A8
Al2
Analizar a informacion que, sobre a estrutura molecular, proporcionan os distintos métodos e A8 B3
discernir as limitaciéns basicas que tefien. Al2 B4
A20 B7
A22 B9
A28 Bl4
Predicir as caracteristicas basicas dun determinado espectro para unha sustancia determinada A3 B3
Ad B4
A8 B7
Al0 B9
All B14
Al2
A20
Desefiar o proceso basico para obter unha determinada informacién estrutural dunha sustancia A4 B3
quimica. A8 B4
Al0 B7
All B9
A21 B13
B14
B18
Resolver a estrutura molecular dun composto sinxelo a partir dos seus espectros (IR, MS, RMN, A3 B3
etc.). Ad B4
A8 B5
Al0 B7
All B9
Al2 B12
Al9 B14
A20 B16
A28 B18
Observar a nivel microscépico a presenza de defectos e desorde na superficie de sélidos. Ad B3
Al4 B7
B9
Describir a informacién que fornecen os distintos métodos de difraccién de raios X. A3 B3
Ad B4
Al2 B9
B13
Bl4
B15
B16
B18
Contidos
Tema

Tema 1. Obtencién de datos xerais dunha
sustancia.

Andlise de combustién: férmula empirica.
Analise cualitativa.
Propiedades Opticas.

Tema 2. Espectroscopia electrénica e
fotoelectrénica.

Determinacién de grupos croméforos.
Efecto da conxugacién.
Estudo dos OM da capa de valencia.

Tema 3. Espectroscopia vibracional.

Determinacién dalguns grupos funcionais caracteristicos.
Absorciéns caracteristicas.
Qutras aplicaciéns en determinacién estrutural.

Tema 4. Espectrometria de masas.

Determinacién da masa molecular.
Métodos de ionizacién.

Métodos de deteccidn.

Reacciéns de fragmentacién.

Patréns isotépicos.

Interpretacién do espectro de masas.
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Tema 5. Espectroscopia de RMN.

Experimentos monodimensionales.

Informacién estrutural a partir do desprazamento quimico.
Experimentos de dobre irradiacion.

RMN dindmica: equilibrios en disolucion.

Experimentos bidimensionales.

Correlaciéns homonucleares e heteronucleares.

Tema 6. Introducién & microscopia electrénica.

TEM
SEM
HREM

Tema 7. Métodos de difraccion.

Aplicaciéns e limitaciéns na determinacién estrutural.
Determinacion tridimensional de estrutura molecular.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Sesion maxistral 13 26 39
Practicas en aulas de informatica 2 4 6
Resolucién de problemas e/ou exercicios 24 48 72
Probas practicas, de execucién de tarefas reais e/ou 3 12 15
simuladas.

Traballos e proxectos 1 17 18

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Sesion maxistral

As clases tedricas adicaranse a presentar aqueles fundamentos das técnicas que son relevantes
para a interprtacién das mediciéns dende o punto de vista estrutural (relaciéns entre os espectros e
as estruturas).

Practicas en aulas de
informatica

Os alumnos en grupo mediano utilizaran datos experimentais de difraccién de raios X de
monocristal para a determinacion da estrutura molecular.

Resolucién de
problemas efou
exercicios

As clases de grupo mediano adicaranse a resolver exercicios ou problemas que permitan ao final de
cada tema a obtencién de informacidns relevantes das correspondentes técnicas.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Resolucién de problemas

e/ou exercicios

Durante todo o periodo docente os alumnos poderan consultar todo tipo de dudas e cuestions
cos profesores da materia nos horarios de titoria. Ademais, os alumnos poderan ser
convocados individualmente ou en pequenos grupos para a titorizacién dos traballos propostos.

Practicas en aulas de
informatica

Durante todo o periodo docente os alumnos poderan consultar todo tipo de dudas e cuestions
cos profesores da materia nos horarios de titoria. Ademais, os alumnos poderan ser
convocados individualmente ou en pequenos grupos para a titorizacién dos traballos propostos.

Probas

Descricion

Traballos e proxectos

Durante todo o periodo docente os alumnos poderdn consultar todo tipo de dudas e cuestions
cos profesores da materia nos horarios de titoria. Ademais, os alumnos poderédn ser
convocados individualmente ou en pequenos grupos para a titorizacién dos traballos propostos.

Avaliacion
Descricién Cualificacion
Sesion maxistral Nas sesidéns maxistrais poderaselles pedir aos alumnos a resolucién de cuestiéns 5
sinxelas que deberdn entregar e serviran para a avaliacién.
Practicas en aulas de  Na aula de informética pedirdselles aos alumnos que resolvan unha estrutura problema 5
informdtica e que presenten os datos de forma adecuada.
Resolucién de Nas clases presenciais pediraselles aos alumnos entregables coa resolucién de 20
problemas e/ou problemas e/ou exercicios que servirdn para a avaliacién dos alumnos
exercicios
Probas practicas, de Haberd dlas probas curtas ao longo do periodo lectivo de 1-1'5 horas de duracién nas 45
execucién de tarefas  que se pedird a obtencién de informacién estrutural a partires de un ou mais
reais e/ou simuladas.  espectros. Cada proba conta a metade do total.
Traballos e proxectos  Os alumnos terdn que realizar un pequeno proxecto proposto polos profesores de tipo 25

multidisciplinar. Os resultados terdn que ser presentados nunha memoria escrita con
formato de artigo cientifico. Ademais, poderase pedir que fagan unha exposicién oral
dos resultados.
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Outros comentarios sobre a Avaliacion

Para superar a materia o profesor debe dispor en tempo e forma dun minimo do 80% dos entregables propostos nas
distintas actividades presenciais.

Sera necesario sacar 3 puntos sobre 10 nas probas curtas para poder ter en conta na cualificacién final o resto de elementos
de avaliacién. No caso de non acadalo, en acta figurara o resultado das probas curtas.

Un alumno que realize mais do 20% do traballo total planificado serd cualificado de acordo coa lexislacién vixente e, polo
tanto, non podera figurar na acta NON PRESENTADO. En calquera caso, a realizacién dunha das probas curtas, supord a
cualificacién da materia.

Os alumnos que non superen a materia ao final do cuadrimestre deberan facer unha proba escrita no periodo de peche de
avaliacién definitivo no mes de xullo. Dita proba terd un valor do 45% da nota e substituird aos resultados das dlas probas
curtas realizadas durante o periodo lectivo. A cuallificacién dos entregables (das actividades presenciais) e o
traballo/proxecto non son recuperables.

A cualificacién final dos alumnos poderd ser normalizada de xeito que a cualificacién mais alta sexan 10 puntos.

Bibliografia. Fontes de informacion

Vollhardt, K.P.C., Schore, N.E., Quimica Organica, 52,

Williams, D.H., Fleming, |., Spectroscopic Methods in Organic Chemistry, 62,

Watt, lan M., The principles and practice of electron microscopy,

Hammond, Christopher, The Basics of crystallography and diffraction,

Pavia, D.L., Lampman, G.M., Kriz, G.S., Vyvyan, J.R., Introduction to Spectroscopy, 42,

Paxina web: www.spectroscopynow.com

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente
Xeoloxia: Xeoloxia/V11G200vV01205

Métodos numéricos en quimica/V11G200V01402

Quimica fisica I/V11G200V01303

Quimica fisica 1I/V11G200vV01403
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