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Master en Ciencia y Tecnologia Quimicas

Nombre de la asignatura (Subject name)

Experimentacion y modelizacion avanzada en Quimica: Caracterizacion
Estructural de Compuestos Inorganicos

Advanced experimentation and modelling in Chemistry: Structural
Characterization of Inorganic Compounds
Duracion

Primer semestre

Creditos ECTS /Caracter
6 / Obligatoria en el Modulo 1 (“Métodos tedricos y experimentales en

Quimica”) dentro de la Materia 1.1 (“Experimentacion y Modelizacion
Avanzada en Quimica”)

Contenidos basicos (Subject knowledge)

Difraccion de rayos X. Microscopia electronica y técnicas asociadas. Resonancia
magnética nuclear y espectrometria de masas aplicadas a compuestos inorganicos.

X-Ray Diffraction. Electron Microscopy and associated techniques. Nuclear
Magnetic Resonance and Mass Spectrometry applied to inorganic compounds.

Profesores y ubicacion

Profesor Luis Carlos Otero Diaz
Departamento Quimica Inorganica
Correo electronico | carlosl@quim.ucm.es

Profesor Angel Gutiérrez Alonso
Departamento Quimica Inorganica
Correo electronico | alonso@quim.ucm.es

Profesora Ester Garcia Gonzélez
Departamento Quimica Inorganica
Correo electronico | esterg@quim.ucm.es

Profesora Susana Garcia Martin
Departamento Quimica Inorganica
Correo electronico | sgmartin@quim.ucm.es
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Profesor José Luis Priego Bermejo

Departamento Quimica Inorganica

Correo electronico | bermejo@quim.ucm.es

Profesor Khalid Boulahya

Departamento Quimica Inorganica

Correo electronico | khalid@quim.ucm.es

Objetivos y competencias (Abilities and Skills)

OBJETIVOS

Proporcionar al estudiante una base solida y equilibrada de conocimientos
sobre las técnicas de caracterizacion estructural de compuestos inorganicos.

2. Desarrollar en el estudiante capacidades para aplicar los conocimientos, tanto
tedricos como practicos, a la resolucion de problemas en entornos nuevos o
dentro de contextos poco conocidos tanto quimicos como multidisciplinares.

3. Desarrollar capacidades que le permitan comunicar sus conclusiones,
conocimientos y razonamientos sobre la caracterizacion estructural de
compuestos inorganicos.

4. Desarrollar herramientas de aprendizaje que permitan a los estudiantes
continuar su formacion de un modo autodirigido o auténomo.

5. Generar en el estudiante interés por la investigacion cientifica.

ABILITIES

1. To give the appropriate basis of knowledge on the techniques of structural
characterization of inorganic compounds.

2. To develop theoretical and practical abilities to solve scientific problems in
new fields of chemistry or multidisciplinary areas.

3. To develop abilities for communicating their knowledge and conclusions on
the structural characterization of inorganic compounds.

4. To develop learning tools that allow the students follow the formation in an
autonomous manner.

5. To induce the interest for the research.

COMPETENCIAS GENERALES

CG1.- Integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de problemas para la

caracterizacion estructural de compuestos inorganicos.

CG2.- Desarrollar habilidades tedrico-practicas para resolver problemas de

interés cientifico para la caracterizacion de compuestos inorganicos.

CG3.- Interpretar y analizar datos complejos que contribuyan en la

caracterizacion de compuestos inorganicos.

CG4.- Reconocer y evaluar la calidad de los resultados tedricos y practicos

utilizando las herramientas adecuadas.

CG8.- Aplicar las técnicas de caracterizacion adecuadas en cada caso, y saber

discernir la informacion suministrada por cada técnica.
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GENERAL SKILLS

GS1.-

GS2.-

GS3.-

GS4.-

GS8.-

To integrate knowledge on the characterization of inorganic compounds
and to face up the complexity of questions in the area.

To develop capabilities on theory and practice to solve scientific questions
for the characterization of inorganic compounds.

To analyse complex data contributing for the structural characterization
of inorganic compounds.

To recognize and evaluate the quality of the results by using the
appropriate tools.

To apply the adequate techniques and to distinguish the information given
for each of them.

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

CELl.-
CE2.-
CES.-
CEA4.-
CES.-

CE®6.-

Desarrollar habilidades tedrico-practicas en técnicas de caracterizacion.
Planificar la experimentacion en funcion del compuesto a caracterizar.
Utilizar programas informaticos adecuados para las diferentes técnicas de
caracterizacion.

Desarrollar habilidades tedrico-practicas para la caracterizacion y analisis
de compuestos y materiales inorganicos.

Desarrollar habilidades tedrico-practicas para relacionar la estructura de
los compuestos inorganicos con sus propiedades.

Aplicar conocimientos tanto tedricos como practicos sobre la
caracterizacion de compuestos inorganicos a la resolucion de problemas
quimicos en entornos poco conocidos.

SPECIFIC SKILLS

SS1.-
SS2.-
SS3.-
SS4.-
SSS.-

SS6.-

To develop theoretical and practical abilities in characterization
techniques.

To design the research according the compound to be characterized.

To use computational tools for the different characterization techniques.
To develop theoretical and practical abilities for the characterization and
analysis of inorganic compounds and materials.

To develop abilities focused to establish relations between the structure
and properties of inorganic compounds.

To apply the knowledge in the structural characterization of inorganic
compounds to solve chemical problems in different areas.

COMPETENCIAS TRANVERSALES

CTl.-
CT2.-
CT3.-
CT4.-
CT5.-
CT6.-
CT7.-
CT8.-

Elaborar, escribir y defender informes de caracter cientifico y técnico.
Trabajar en equipo.

Valorar la importancia de la sostenibilidad y el respeto al medio ambiente.
Demostrar capacidad de autoaprendizaje.

Demostrar compromiso ético.

Comunicar resultados de forma oral/escrita.

Trabajar con seguridad en laboratorios de investigacion.

Demostrar motivacion por la investigacion cientifica.
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GENERIC COMPETENCES

GCl1.-
GC2.-
GCS.-

GCA4.-
GCs.-
GC6b.-
GC7.-
GC8.-

To elaborate, write and defend scientific and technical reports.

To work in multidisciplinary team.

To wunderstand the importance of respecting and preserving the
environment.

To demonstrate the ability to learn independently.

To show ethical commitment.

To communicate results orally or in writing.

To work safely in research laboratories.

To show motivation for scientific research.

Resultados de aprendizaje (Learning outcomes)

Al final de la asignatura el alumno debe ser capaz de:
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Aplicar los principios basicos de la difraccion en funcion de la radiacion
seleccionada, en funcion de la naturaleza del problema a resolver y en
términos del nivel de resolucion.

Aplicar las diferentes técnicas de difraccion de rayos X a la resolucion y
refinamiento de estructuras cristalinas.

Interpretar diagramas de difraccion de electrones obtenidos en sus distintos
modos (haz paralelo y haz convergente) para la determinacion estructural.
Interpretar espectros de RMN de cualquier ndcleo.

Interpretar espectros de masas de especies inorganicas.

Interpretar espectros de EPR.

Identificar especies inorganicas utilizando diversas técnicas de
caracterizacion.

Aplicar la técnica més adecuada para resolver un problema especifico de
caracterizacion del material.

At the end of this subject, the students will be able of:
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Applying the basic principles of diffraction according to the selected
radiation, depending on the nature of the problem to be solved in terms of
the level of resolution.

Applying the different techniques of X-ray diffraction for solving and
refining crystal structures.

Interpreting electron diffraction diagrams obtained in their different
modes for the structural elucidation

Interpreting NMR spectra from any nucleus applied to inorganic species.
Interpreting mass spectra of inorganic species.

Interpreting EPR spectra.

Identifying inorganic species by using different characterization
techniques.

Applying the most adequate technique for solving a specific
characterization problem.
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Contextualizacion en el Master

La asignatura “Experimentacién y Modelizacibn Avanzada en Quimica:
Caracterizacion Estructural de Compuestos Inorganicos” se oferta dentro del
modulo 1 “Métodos Tedricos y Experimentales en Quimica”, con un caracter
obligatorio en la materia 1.1 “Experimentacion y Modelizacion Avanzada en
Quimica”.

Se pretende que el estudiante conozca y sepa utilizar técnicas avanzadas para la
caracterizacion estructural de compuestos inorganicos. Se resalta la
complementariedad de las técnicas espectroscopicas y las difractométricas en la
determinacion estructural de una sustancia para que el estudiante seleccione
aquella/s méas adecuada/s en cada situacion particular. Se pretende, por ultimo, que
sea capaz de describir una estructura cristalina y de analizar la validez de los datos
finales obtenidos en un estudio, asi como de aplicar conjuntamente las diferentes
técnicas instrumentales a la determinacion de la estructura de una sustancia.

Esta asignatura mantiene relacion con el resto de las asignaturas del médulo 1, en
el que se pretende que el estudiante se familiarice con métodos y técnicas
avanzadas en experimentacion y modelizacion en quimica y que adquiera
conocimientos avanzados de estructuras quimicas y su sintesis.

Programa de la asignatura

Bloque I. Fundamentos de la difraccion
Geometria y fisica de la difraccion.

Bloque I1. Resolucion y refinamiento de estructuras por difraccion de Rayos-
X

Monaocristal.

Materiales policristalinos.

Bloque I11. Microscopia electronica
Difraccidn de electrones: SAED, CBED y microdifraccion
Microscopia electronica de alta resolucién (HREM): obtencion, célculo y
procesado de imagenes.
Técnicas asociadas: XEDS, EELS

Bloque 1V. Técnicas espectroscopicas para determinacion de entornos locales
Resonancia magnética nuclear.
Resonancia paramagnética electronica.
Espectrometria de masas.

Metodologia y programacion docente

La practica docente seguird una metodologia mixta basada en el aprendizaje
cooperativo, el aprendizaje colaborativo y el autoaprendizaje. Esta metodologia se
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desarrollara a través de clases de seminarios (2,0 ECTS; CG2, CG3, CG4, CGS8,
CEl, CE2, CE5) en las que se explicaran los fundamentos de las diferentes
técnicas de caracterizacion, y que contribuiran a un mejor desarrollo de las clases
précticas (3,4 ECTS; CG2, CG4, CG8, CE1, CE2, CE3, CE4, CE5, CES6, CT1,
CT2, CT3, CT7, CT8). Los alumnos tendran que elaborar un informe de las
diferentes actividades practicas que desarrollen en la asignatura. Como apoyo, se
proporcionard a los alumnos el material docente apropiado a través del Campus
Virtual, en inglés o en espariol dependiendo de la fuente de procedencia.

Se realizaran también tutorias dirigidas (0,2 ECTS; CG4, CE4, CT2, CT3, CT5)
sobre cuestiones relacionadas con el temario de la asignatura. Ellas serviran para
conocer las capacidades de los alumnos en la adquisicion de conocimientos y
competencias de la materia.

Ademas los alumnos elaboraran trabajos individuales o en grupo relacionados con
los contenidos de la asignatura (CG1, CG2, CG8, CE5, CE6, CT1, CT2, CT3,
CT4, CT5, CT6, CT8). Ello permitira que los estudiantes pongan en préactica sus
capacidades en la obtencion de informacion, empleando la bibliografia o recursos
adecuados. También podran asistir a aquellas conferencias, recomendadas por la
Comision de Coordinacion del Master, cuyo perfil sea mas adecuado a los
contenidos de la materia. Estas actividades, junto con los examenes orales o
escritos, supondran 0,4 ECTS.

PROGRAMACION DOCENTE

. Presencial Tre}bajo Créditos ECTS
Actividad (hrs) autéonomo (horas)
(hrs)

Seminarios / Seminars 20 30 2,0 (50,0)
Practicas / Practical works 48 37 3,4 (85,0)
Tutorias/ Tutorials 2 3 0,2 (5,0)
Preparacion de trabajos,

conferencias y examenes / Works 4 6 0,4 (10,0)
preparation, conferences and exams

Total 74 76 6 (150)

Evaluacion del aprendizaje

El rendimiento académico del estudiante se computara atendiendo a la calificacion
del examen final y la evaluacidon del trabajo personal en los siguientes porcentajes:

- Examen escrito u oral: 30 %
Se realizard un examen final segun la convocatoria oficial.

- Trabajo personal y practicas de laboratorio: 60 %
La evaluacion del trabajo individual del alumno se llevara a cabo
teniendo en cuenta su destreza en la resolucion de problemas y
ejercicios propuestos durante la realizacion de las practicas. Se podra
solicitar la entrega de algunas cuestiones.

- Participacion en tutorias y seminarios: 10 %
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Se valorara la capacidad y actitud que demuestre en las actividades
planteadas.

Para poder ser evaluado, el estudiante debera haber participado, al menos, en el
70% de las actividades presenciales.

Las calificaciones estaran basadas en la puntuacion absoluta sobre 10 puntos y de
acuerdo con la escala establecida en el RD 1125/2003.

Idioma o idiomas en que se imparte

Espariol

Bibliografia y recursos complementarios

Drago, R. S.: “Physical Methods for Chemists”, 22 Ed., Saunders, 1992.
Egerton, R. F.. “Electron Energy-Loss Spectroscopy in the Electron
Microscope”, 22 Ed., Plenum Press, 1996.

Hammond, C.: “The Basics of Crystallography and Diffraction”, 22 Ed., Oxford
University Press, 2001.

Henderson, W.; Mclindoe, J. S.: “Mass Spectrometry of Inorganic and
Organometallic Compounds”, Wiley Series of Advances Textbooks, 2005.

Iggo, J. A.: “NMR Spectroscopy in Inorganic Chemistry”, Oxford University
Press, 1999.

“International Tables for Crystallography”, Vol. A, 52 Ed., Kluwer Academic
Publishers, 2002.

Pico, C.; Lbpez, M. L.; Veiga, M. L.: “Cristaloquimica de Materiales”,
Sintesis, 2007.

Shindo, D.; Hiraga, K.: “High Resolution Electron Microscopy for Materials
Science”, Springer, 1996.

Shindo, D.; Oikawa, T.: “Analytical Electron Microscopy for Materials
Science”, Springer, 2002.

Spence, J. C. H.: “Experimental High Resolution Electron Microscopy”, 3% Ed.,
Oxford University Press, 2004.

Stout, G. H.; Jensen. L. H.; “X-Ray Structure Determination”, Wiley, 1989.
Weil, J. A.; Bolton, J. R.; Wertz, J. E.: “Electron Paramagnetic Resonance”,
Wiley, 1994,

Williams, D. B.; Carter, C. B.: “Transmission Electron Microscopy: A Textbook
for Materials Science”, 22 Ed., Springer, 2009.



