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RESUM

L’ assignatura Caracteritzacio Avancada de Substancies Quimiques és una assignatura optativa de
I"itinerari académic o d’investigacié del master que té com a objectiu ampliar i complementar els
coneixements adquirits en les assignatures que composen € modul Quimica Avancada, particularment en
allo referit ales técniques més avancades de caracteritzacié de substancies quimiques, i des d’ una
perspectivainterdisciplinaria. En I’ assignatura s aborden diferents técniques d’ especial rellevanciaen la
caracteritzacio de substancies que por la seua complexitat i/o especialitzacié no s havien estudiades en
profunditat en assignatures del grau ni en el modul Quimica Avancada. Aixi, S aprofundiraen I’ estudi de
tecniques com aralaRMN i I’ EPR, I’ espectroscopia de masses, técniques deraigs X, electroquimiquesii
altres, aixi com en les principals tecniques utilitzades especificament per al’analisi de superficies
(tecniques de microscopia TEM i SEM, XPS, microandlisi). En cada cas s abordaran €l's fonaments,
aspectes metodologics i instrumentacio, aixi com les principals aplicacions.
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CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

COMPETENCIES

2218 - M.U. en Quimica

- Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informaci6é que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i etiques vinculades a I?aplicacio dels seus coneixements i judicis.

- Ser capac de resoldre problemes complexos de quimica, siga en I'ambit académic, de la investigacio
o de l'aplicacio industrial a nivell d'especialitzacié o master

- Posseir les habilitats necessaries per a desenrotllar activitats multidisciplinaries dins de I'ambit de la
quimica a nivell d'especialitzacié de master.

- Ser capacos de dissenyar, realitzar, analitzar i interpretar experiéncies i dades complexes en l'entorn
de la quimica a nivell d'especialitzacio.

- Adquirir coneixements avancats que permeten valorar la importancia de la quimica en la salut, el
medi ambient, nous materials i energia.

- Adquirir els coneixements avancats necessaris per a valorar la importancia de la quimica en el
desenrotllament economic i social en un context d'especialitzacio.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

* Coneixer els fonaments de les principal s técniques instrumentals avangades i les seues aplicacions.

» Saber comparar les diferents tecniques en funcié de les seues caracteristiques i seleccionar la que resulte
meés apropiada d’ acord amb el proposit de |’ andlisi o caracteritzacio, i els parametres de qualitat requerits.

* Aplicar les dades proporcionats per |’ espectroscopia de RMN, espectroscopia de masses, difraccié de
raigs X, etc..., per a coneixement de I’ estructura de las substancies quimiquesi les interaccions
intermoleculars.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS
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1. Técnigues espectroscopiques de ressonancia magnetica

Fonaments de Resonancia Magneética Nuclear (RMN) multidimensional homo i heteronuclear per a
determinaci6é estructural de molécules organiques complexes, compostos organometallics i
biomacromolécules. Técniques de RMN aplicades a sistemes quimics complexos: teixits, célules i
biofluits

2. Difracci6 i fluorescencia de raigs X

Simetria cristallina. Grups espacials. Tables Internacionals de Cristallografia. Naturalesa dels Raigs X.
Interferéncia i difracci6. Llei de Bragg. Difraccié i estructura cristallina. Resolucio i afinament
destructures cristallines (monocristall). Fluorescéncia de Raigs X. Altres técniques relacionades:
difraccié sobre mostres policristallines, difraccié de neutrons, radiacié sincrotré.

3. Espectrometria de masses

Espectrometria de mases inorganic i organic. Fragmentologia. Components instrumentals. Hibridacio
amb técniques cromatografigues. Modus de treball en hibridacié de baixa i alta resolucié. Exemples
daplicacions. Analisi isotopic per espectrometria de masses.

4. Tecniques de superficie
Microscopia electrénica (SEM, TEM y alta resolucion). Espectroscopia de electrones. Aplicaciones.

5. Altres técniques

Técnigues electroquimiques: voltamperometria de microparticules i técniques dimpedancia.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 40,00 100

Tutories reglades 5,00 100

Seminaris 5,00 100

Estudi i treball autonom 75,00 0
TOTAL 125,00
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METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura simparteix através de llicons magistrals participatives, seminaris on es duen aterme, entre
altres activitats formatives, problemes practics aplicats, i classes tutoritzades orientades a avaluar la
comprensi6 de |'assignatura per part de I'alumne. A mésfa Us de la plataforma aula virtual per a
comunicacié i intercanvi dinformacio.

AVALUACIO

Primera convocatoria

Laqualificacio de I'assignatura en primera convocatoria sobté de les qualificacions obtingudes de
I'examen final i les activitats d'avaluacié continuarealitzades a llarg del curs. Examen i activitats
d’ avaluacié continua es mitjanaran d'acord amb el's percentatges seguents:

() Examen final: 70%.
(b) Activitats d'avaluacié continua: 30%.

Laqualificacié minima en cadascuna d’ aquestes dues parts haura de ser igual o superior a4.5 per fer la
mitjana.

Laqualificacio global minima per aprovar I’ assignatura sera de 5.0.

Segona convocatoria

Laqualificacio de |'assignatura en segona convocatoria sobtindra aplicant els mateixos criteris que en la
primera convocatoria.

REFERENCIES

Basiques

- Duddeck H., Dietrich W. y Téth G.; Elucidacion estructural por RMN, Springer, 2000. (traduccién de
la 3° edicion revisada y ampliada) (ISBN 8407005053)

Simpson, J. H., Organic Structure Determination Using 2-D NMR Techniques. A Problem Based
Approach, 2nd Ed., Academic Press, 2012. (ISBN :9780123849700)

Hammond, C. The basics of Crystallography and Diffraction. Oxford University Press (IUCr Texts in
Crystallography, 12) Third edition, 2009

Massa, W. Crystal structure determination. Springer-Verlag, 2004
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Jenkins, R. X-ray fluorescence spectrometry. 2nd. edition, Wiley, 1999

Rios Castro, A.; Moreno Bondi, M. C.; Simonet Suau, B. M. (Coords.) Técnicas espectroscapicas en
quimica analitica (vol. 1 y Il), Sintesis S. A., Madrid, 2012.

Goldstein, J.l.; Newbury, D.E.; Echlin, P.; Joy, D.C.; Fioril, Ch.; Lifshin, E. Scanning Electron
Microscopy and X-Ray Microanalysis. Plenum Press, Nueva York, 1984.

Bonnel, D.A. (Ed.) Scanning Probe Microscopy and Spectroscopy: Theory, Techniques and
Applications. 22 ed., Wiley, Nueva York, 2001.

Watts J. F, Wolstenholme J. An introduction to surface analysis by XPS and AES. Wiley, Chichester,
2008.

Taylor H.E., Inductively Coupled Plasma-Mass Spectrometry. Practices and Techniques, Academic
Press, San Diego, 2001

Desiraju G.R., Vittal, J.J., Ramanan, A.; Crystal Engineering: A Textbook,
World Scientific Publishing Company, 2011.

Desiraju, G.R.; Crystal Engineering: The Design of Organic Solids, Elsevier, 1989.

Mdller, P. et al. Crystal Structure Refinement (A crystallographer's guide to SHELXL). I[UCr Oxford
Science Publications, 2006

Complementaries

Pretsch, E.; Buhlmann, P.; Affolter, C.; Herrera, A., Determinacion estructural de compuestos
organicos, Masson, 2002. (ISBN: 9788445812150)

Friebolin H.; Basic One- and Two-Dimensional NMR Spectroscopy, 5th, Completely Revised and
Updated Edition, Wiley-VCH, 2010.
ISBN: 978-3-527-32782-9

Huhl, O.; Phosphorus-31 NMR Spectroscopy. A Concise Introduction for Synthetic Organic and
Organometallic Chemist, Springer, 2008 (ISBN: 9783540791171)

Hesse, M.; Meier, H.; Zeeh, B., Métodos espectroscopicos en Quimica Organica, (traduccién de la 52
edicion de la version en aleman), 22 ed. Sintesis, 1999 . (ISBN:847738522X)

The Cambridge Structural Database (CSD), Comprehensive of the published
literature and highly curated, is an essential resource to scientists around the world.

Mercury - Crystal Structure Visualisation, Exploration and Analysis Made Easy

Doménech, A.; Doménech, M.T.; Costa, V. Electrochemical methods for archaeometry, conservation
and restoration, Springer, Berlin, 2009.

Doménech, A. Electrochemistry of Porous Materials, Taylor & Francis, Boca Raton, 2010.

International Tables for Crystallography, Vol. A, 2006 (Space-group symmetry) + Vol Al, 2011
(Symmetry relations between space groups)
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- Lifshin, E. (editor) X-ray Characterization of Materials. Wiley-VCH, 1999
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