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Descricién La materia pretende sentar las bases de la Dindmica de la Reaccién Quimica.
xeral Ahora se introduce la teorfa de colisiones y se presentan las teorias del estado de

transicién y la teoria RRKM de las reacciones unimoleculares. Se describen

también aspectos como los métodos experimentales en Cinética y Dindmica de la Reaccién Quimica. Se
aplican todos estos fundamentos a reacciones organicas e inorganicas de interés astrofisico y atomosférico,
asi como a otras de interés bioldgico, poniéndose especial énfasis en el andlisis de los procesos elementales
fotoquimicos.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tedrica

A2 Adquirir formacién en los métodos de modelizacién

A3 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas quimicos en general
A4 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas bioquimicos

A5 Aplicar los métodos tedricos al estudio de la reactividad y la catdlisis

A6 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Quimica Atmosférica y a la Astroquimica
A7 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Nanociencia

A8 Aplicar los métodos teéricos y de modelizacién al disefio de materiales

Bl Mejorar la comunicacién oral y escrita en Inglés u otros idiomas europeos

B2 Adquirir habilidades generales en el campo de la informatica

B3 Ser capaz de utilizar el sistema operativo Unix/Linux

B4 Ser capaz de utilizar grandes programas de calculo de diferentes tipos

B5 Conocer y ser capaz de utilizar programas de graficos

B6 Ser capaz de utilizar estaciones de calculo y superordenadores

B7 Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacion e
Aprendizaxe

Conocer los aspectos basicos de la caracterizacién de las Superficies de Energia saber Al

Potencial y su aplicacidn al estudio de la reactividad quimica A2
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Conocer aspectos avanzados de las Superficies de Energia Potencial y su aplicacion a
sistemas complejos

saber

Saber describir los estados excitados y conocer los procesos elementales en
Fotoquimica Molecular, inclyendo las transiciones no adiabaticas

saber

Saber incluir el efecto del medio en las reacciones quimicas

saber

Conocer los métodos experimentales en Dindmica de la Reaccién Quimica

saber

Conocer las teorias fundamentales de la Dindmica Quimica

saber

Saber plantear el estudio teérico de la dindmica de diversos sistemas

saber facer

Saber aplicar programas de célculo a casos concretos

saber facer

(*)Aplicar los conocimientos a reacciones de interés en sintesis organica

saber
saber facer

(*)Aplicar los concocimeintos a reacciones de interés bioldgico

saber
saber facer

(*)Aplicar los conocimientos a reacciones de interés atmosférico

saber
saber facer

Contidos

Tema

- Aspectos bdasicos de la Dindmica de la Reaccién
Quimica.

- Superficies de energia potencial: aspectos
bésicos.

- Superficies de energia potencial: aspectos
avanzados

- Dindmica de la Reaccién Quimica: Teorias
Dindmicas y Estadisticas

- Procesos elementales en Fotoquimica

- Reacciones en fases condensadas

- Aplicaciones a reacciones de interés astrofisico
y atmosférico

- Aplicaciones a reacciones de interés quimico-
organico y bioquimico.

Planificacion
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Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Sesion maxistral 6 0 6
Traballos tutelados 17 0 17
Seminarios 8 30 38
Probas de tipo test 4 0 4

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

Metodoloxia docente

Descricién
Sesion maxistral Leccién expositiva en un aula
Traballos tutelados Se proponen trabajos tutelados de tipo tedrico-practico para desarrollar un aspecto expuesto en

una sesidn magistral. Puede implicar el uso de software adecuado. Los grupos de investigacién que
sustentan el Master proporcionan los medios y el espacio fisico para el desarrollo de los trabajos.

Seminarios Discusién en aula o dependencias de investigacidn de las cuestiones, problemas y ejercicios
computacionales plantedos

Atencion personalizada

Metodoloxias Descricién
Seminarios Se ayudard al estudiante en el uso de programas y en la comprensién de aspectos en los que tenga
dificultades.
Traballos tutelados Se ayudara al estudiante en el uso de programas y en la comprensién de aspectos en los que tenga
dificultades.
Avaliacion
Descricién Cualificacién
Traballos tutelados Se puntuan los informes presentados 50
Seminarios Se valoraran las respuestas proporcionadas en los seminarios 20
Probas de tipo test Nota obtenida en la resolucién de sencillos cuestionarios 30

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

"Basic Chemical Kinetics", H. Eyring, S.H. Lin, S.M. Lin, John Wiley, 1980
"Energy Landscapes" D.J. Wales, Cambridge, 2003

"Unimolecular Reaction Dynamics", T. Baer and W.L. Hase, Oxford University Press, 1996

Recomendacions
Materias que continian o temario
Dindmica Quimica e Molecular e Simulacién e Modelizacién por Ordenador/V11M030V01102

Materias que se recomenda cursar simultaneamente
Dindmica/V11M030V01208

Estados de Agregacién/V11M030V01205

Estrutura Electrénica/V11M030vV01203
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