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Master en Ciencia y Tecnologia Quimicas

. Nombre de la asignatura

Experimentacion y Modelizacion Avanzada en Quimica. Técnicas Avanzadas en
Quimica Fisica: Fundamentos y Aplicaciones.

Duracién

Primer semestre

Créditos ECTS /Caracter
6 créditos/Obligatoria
Contenidos basicos
Espectroscopia aplicada. Técnicas para caracterizacion de materiales complejos:
coloides, plasticos, pinturas, recubrimientos, etc. Técnicas de trabajo con fluidos
supercriticos. Métodos de simulacion de sistemas quimicos y biomoleculares.
Profesores
Los profesores de la asignatura pertenecen a los grupos de investigacion del

Departamento que disponen de los equipos y técnicas mencionadas en el
programa de la asignatura.

Profesor Coordinador
de la asignatura

Andrés Guerrero

Grupo/Despacho

Quimica Supramolecular y
Simulacion/QA249

Laboratorio/Despacho

QA-247-C

Correo electronico

aguerrero@quim.ucm.es

Profesora

Albertina Cabafias Poveda

Grupo/Despacho

QA-276

Laboratorio/Despacho

Equilibrio de Fases y Fluidos
Supercriticos/QB203-QB204

Correo electronico

a.cabanas@quim.ucm.es

Profesora

Elena Junguera

Grupo/Despacho

Quimica Coloidal y Supramolecular/QB250

Laboratorio/Despacho

QB206-QB207

Correo electronico

junquera@ucm.es

Profesor

Francisco Ortega

Grupo/Despacho

Sistemas Complejos: Coloides, Polimeros e
Interfases/QB212
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| Correo electrénico | fortega@ucm.es |

Profesor Antonio Rey

Laboratorio/Despacho | Simulacion de Sistemas Poliméricos
Complejos y Proteinas/QB251

Correo electronico areygayo@ucm.es

Profesor Samuel Blazquez Fernandez
Laboratorio/Despacho | Termodindmica Estadistica y
Simulacién/QB231

Correo electronico samuelbl@ucm.es

Profesora Ana Rubio

Laboratorio/Despacho | Simulacion de Sistemas Poliméricos
Complejos y Proteinas/QB252

Correo electrénico amrubioc@ucm.es
Profesor Javier Sanchez Benitez
Grupo/Despacho Altas Presiones: Determinacion de Parametros

Termodindmicos y Espectroscopicos/QA258
Laboratorio/Despacho | QB-221

Correo electronico javiersbenitez@ucm.es
Profesor Alvaro Lobato Fernandez
Grupo/Despacho Altas Presiones: Determinacion de Parametros

Termodindmicos y Espectroscopicos/QA258
Laboratorio/Despacho | QA-274

Correo electronico a.lobato@ucm.es

Profesor Eduardo Guzman Solis

Grupo/Despacho Sistemas Complejos: Coloides, Polimeros e
Interfases/QB212

Correo electrénico eguzmans@ucm.es

Objetivos y competencias
Objetivos

Se comparten los objetivos generales del Master (Objetivos 1-6). Ademas, se
tendran presentes los siguientes objetivos propios:

1. Proporcionar una base sélida de instrumentacion quimico-fisica, no
adquirida en el Grado en Quimica.

2. Desarrollo de habilidades experimentales en entornos multidisciplinares.

3. Familiarizacion con técnicas avanzadas de caracterizacion de moléculas,
materiales y procesos quimico-fisicos diversos.
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4. Aproximacion a técnicas avanzadas de simulacion molecular para el estudio
de materia condensada, polimeros y biomoléculas.
Competencias Generales

Se comparten las competencias generales del Méaster CG1-CG10:

CG1:

CG2:

CG3:

CGa4:

CG5:

CG6:

CGT:

CGS8:

CGo:

CG10:

Integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de problemas
quimicos.

Desarrollar habilidades tedrico-practicas para resolver problemas de
interés cientifico y social en el contexto de la Quimica.

Interpretar y analizar datos complejos en el entorno de la quimica y la
tecnologia quimica.

Reconocer y evaluar la calidad de los resultados tedricos y préacticos
utilizando las herramientas adecuadas.

Utilizar y reconocer la tecnologia de los materiales para poder resolver
problemas en el entorno de los mismos.

Conocer y comprender los fundamentos cientificos del mundo de los
materiales y sus interrelaciones entre la estructura, propiedades,
procesado y aplicaciones.

Correlacionar la composicion con la estructura y propiedades de las
sustancias.

Aplicar las técnicas de caracterizacion adecuadas al sistema objeto de
estudio.

Reconocer la importancia y utilidad de los compuestos quimicos en
diversos campos.

Describir los procesos en los que se basan los diversos usos de los
compuestos quimicos.

Competencias Especificas

Se comparten las competencias especificas del Master CE1-CE12.

CE1:
CE2:

CE3:

CE4:

CE5:

CE6:

CET:

CES:

CE9:

Desarrollar habilidades tedrico-practicas en técnicas instrumentales.
Planificar la experimentacion de acuerdo a modelos tedricos o
experimentales establecidos.

Utilizar programas informaticos que permitan plantear y resolver
problemas quimicos.

Desarrollar habilidades tedrico-practicas para la caracterizacion y analisis
de diferentes sustancias quimicas y materiales.

Desarrollar habilidades teorico-practicas para relacionar la estructura con
las propiedades de sustancias de diferente complejidad.

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

Formular juicios a partir de informacién quimica en desarrollo, que
incluya reflexién sobre responsabilidades sociales.

Seleccionar y utilizar los distintos procedimientos de obtencidn de los
materiales y nanomateriales.

Discutir e investigar la influencia de la microestructura en las
propiedades de los materiales y relacionarla con leyes fisicas adecuadas.
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CE10: Utilizar técnicas de disefio y autoorganizacion de nanomateriales para
preparar nanoestructuras con propiedades de interés tecnologico.

CE11: Identificar las diferentes tecnologias de procesado y discernir la mas
adecuada en cada caso

CE12: Conocer los fundamentos para la seleccion de materiales y saber
aplicarlos al disefio de componentes.

Competencias Transversales
Se comparten las competencias transversales del Méaster CT1-CT8.

CT1: Elaborar, escribir y defender informes de caracter cientifico y técnico.

CT2: Trabajar en equipo.

CT3: Valorar la importancia de la sostenibilidad y el respeto al medio
ambiente.

CT4: Demostrar capacidad de autoaprendizaje.

CT5: Demostrar compromiso ético.

CT6: Comunicar resultados de forma oral/escrita.

CT7: Trabajar con seguridad en laboratorios de investigacion.

CT8: Demostrar motivacion por la investigacion cientifica.

Contextualizacion en el Master

Los contenidos propuestos complementan los recogidos por otras asignaturas de
los mddulos orientados del Master: Nanociencia y Nanomateriales (Asignaturas de
Nanomateriales y Nanoquimica); Instrumentacion y Analisis (Sensores y
Biosensores); y Quimica Fundamental (Laseres y Nanoquimica).

En esta asignatura se pretende integrar los conocimientos quimico-fisicos, y
aplicarlos a instrumentacion avanzada de caracterizacion de moléculas y
materiales. EI alumno realizara su aprendizaje en contacto directo con grupos de
investigacion activos, utilizando un abanico amplio de técnicas experimentales y
simulacion, y aplicadas a teméticas muy diversas. Este escenario ayudard al
alumno a interpretar la complejidad de los fendmenos quimicos desde un prisma
multidisciplinar.

Programa de la asignatura
Bloque 1. Técnicas de espectroscopia
1.1 Fluorescencia y/o espectroscopia UV/VIS. Aplicacion de técnicas

espectroscdpicas a la caracterizacion de sistemas autoensamblados.

1.2 Espectroscopia Raman aplicada a ciencia de materiales. Fundamentos y
aplicaciones en ciencia de materiales, gemologia, conservacion del
patrimonio.
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1.3 Espectroscopia de RMN aplicada al estudio de los procesos de difusion:
DOSY NMR.

Bloque 2. Técnicas de caracterizacion de materiales complejos y técnicas de
trabajo con fluidos supercriticos

2.1 Dispersion de luz estatica y dindmica. Aplicacion a sistemas coloidales y
macromoleculares.

2.2 Técnicas de trabajo con fluidos supercriticos. Celda de observacion de
volumen variable, dispositivo de micronizacion por agente antidisolvente,
reactores de alta presion, y calorimetro de flujo isotermo.

2.3 Ensamblaje de sistemas supramoleculares soportados sobre substratos sélidos.
Fabricacion de monocapas y multicapas mediante la técnica de Langmuir-
Blodgett (LB). Caracterizacion de peliculas LB.

Bloque 3. Técnicas de simulacion de sistemas quimicos y biomoleculares

3.1 Visualizacion molecular. Representaciones y su informacion. Programas de
acceso libre. Dibujo de moléculas (Avogadro). Representaciones complejas
de estructura y resultados de simulacion (VMD).

3.2 Dinamica Molecular. Algoritmos. Condiciones periddicas de contorno.
Termostatos. Analisis de trayectorias.

3.3 Método de Simulacién de Monte Carlo. Aplicaciones. Practica: Modelizacion
de disoluciones diluidas de polimeros flexibles. Caracterizacion de las
dimensiones de un polimero. Efectos de peso molecular. Efectos de la calidad
del disolvente. Comportamiento universal.

Metodologia y programacion docente

Las actividades formativas relativas a esta asignatura constan de clases tedricas y
seminarios con un tratamiento equivalente. A continuacién, los alumnos iran
abordando el estudio y utilizacion de las técnicas recogidas en el programa de
acuerdo a una division temporal basica: 1 clase tedrica o seminario (1 hora)
(competencias CG1, CG2, CG3, CG4, CG8, CE1, CE2, CE4, CE5, CE6, CE7,
CT3, CT7, CT8), y dos sesiones experimentales (2 horas) (competencias CG2,
CG4, CG8, CEL1, CE2, CE3, CE4, CES5, CE6, CE7, CT1, CT2, CT3, CT7, CT8).
El profesorado encargado de presentar estas técnicas explicara sus bases teoricas,
sus principales aplicaciones, y facilitard& una bibliografia basica. Tras esta
introduccidn, los alumnos realizaran las sesiones de laboratorio correspondiente,
que en la mayoria de los casos comprenden las actividades siguientes: a)
presentacion del plan de trabajo a seguir; b) realizacion de los experimentos; y c)
puesta en comudn de los resultados. Para realizar estas actividades los alumnos
contaran con un guion experimental preparado por cada laboratorio.
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Al final del curso, cada alumno acometerd el desarrollo de un experimento,
discutido previamente con su tutor. Este profesor supervisara su realizacién en el
laboratorio que haga la propuesta. La asignacion de este experimento de
evaluacion sera realizada por sorteo.

Horas de trabajo/créditos de las principales actividades

.. Presencial Tra}bajo Créditos

Actividad autébnomo

(h) ECTS

)

Clases tedricas 10 15 1
Seminarios 5 7,5 0,5
Tutorias 2 3 0,2
Laboratorio 55 41 3,84
Reallz_acmn Y pr_esent.amon de 3 8.5 0.46
experimento individualizado; examen
Total 75 75 6

Técnicas y Métodos de Caracterizacion (70 horas)

Bloque 1. Técnicas espectroscépicas (26 horas = 6 horas t/s + 20 horas I)

Bloque 2. Técnicas de caracterizacion de materiales complejos y técnicas de
trabajo con fluidos supercriticos (27 horas = 7 horas t/s + 20 horas |)

Bloque 3. Técnicas de simulacion de sistemas quimicos y biomoleculares (17
horas = 5 horas t/s + 12 horas |)

Tutorias (2 horas)

El alumno consultara con su profesor tutor todas las cuestiones relacionadas con el
desarrollo del curso, con la finalidad de asegurar la ejecucién del experimento de
evaluacion.

Disefio, realizacion y presentacion del experimento de evaluacion (3 horas)

En las dos Gltimas semanas del curso el alumno debera de programar y realizar un
experimento que requiera alguna/as de las técnicas utilizadas en el curso. Los
resultados seran presentados publicamente.

Resultados del aprendizaje

1. Resolver problemas en diferentes ambitos de aplicacion de las técnicas
estudiadas.

Planificar experimentos que requieran el uso de las técnicas estudiadas.

Utilizar programas informaticos que permitan simular sistemas quimico fisicos.
Comunicar los contenidos que se hayan trabajado en la asignatura.

Valorar los contenidos de trabajos cientificos de contenidos vistos en el curso.

arwN
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Evaluacién del aprendizaje

Para ser evaluado, el estudiante debera haber participado, al menos, en el 70% de
las actividades presenciales, y deberd haber realizado y presentado el experimento
individual. A los alumnos que no aprueben en la convocatoria ordinaria, se les
indicara aquellas partes de la evaluacion que deberén ser nuevamente evaluadas en
la convocatoria extraordinaria.

La evaluacion se realizara atendiendo a los siguientes conceptos y coeficientes de
ponderacién:

Participacion en tutorias y seminarios: 1/10
Se evaluara la participacion del alumno en tutorias y seminarios.
Examen practico: 2/10

Se evaluara las habilidades tedrico-experimentales adquiridas por el alumno, a
través del disefio y realizacion de un experimento. Esta prueba se realizara bajo la
tutela de un profesor de la asignatura. Se puntuaran la comprension de la
fenomenologia asociada al experimento, la capacidad de elaboracion de un
protocolo experimental, la ejecucion de la experiencia; asi, como el andlisis y
discusion de resultados.

Presentacion publica del experimento de examen: 2/10

Se evaluara la calidad de la presentacion (contenidos, organizacion, y claridad
expositiva). La puntuacion quedara determinada a partir de la nota media puesta
por los profesores asistentes a la prueba.

Trabajo personal: 5/10

Se tendra en cuenta el trabajo realizado por el alumno a lo largo del curso;
valorandose la calidad de los resultados y contestaciones de las cuestiones
correspondientes a cada practica. Los profesores pondran una nota de su practica
y el valor medio definira la puntuacion global de este apartado.

Idioma o idiomas en que se imparte

Inglés/Espafiol, segun el perfil de los estudiantes.

Bibliografia y recursos complementarios
Basica:
- Atkins, P., de Paula, J.: “Atkins’s Physical Chemistry”, 8th ed., Oxford

University Press, Oxford, 2006. Version espafiola: “Quimica Fisica”, Editorial
Médica Panamericana, Buenos Aires, 2008.
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- Bertran Rusca, J.; Nufiez Delgado, J. (coord.): “Quimica Fisica”, Volumen | y II,
Avriel Ciencia, 2002.
- Skoog D.A., Holler F.J. and Nieman T.A., “Principios de analisis instrumental”,
McGrawHill (1992).

Complementaria:

- Lakowicz J.R., “Principles of fluorescence spectroscopy”, Kluwer (1999).

- Perkampus H.H., “UV-Visible spectroscopy”, Springer (1992).

- Sanders J.K.M. and Hunter B.K., “Modern NMR spectroscopy”, Oxford (1993).
- Berger, S., Braun, S., “200 and More NMR Experiments”, Wiley (2004).

- Smith E. and Dent G., “Modern Raman spectroscopy”, Wiley (2005).

- Ferraro, J.R., Nakamoto, K., Brown C.W., “Introductory Raman spectroscopy”,
Academic Press (2003).

- Nakamoto K., “Infrared and Raman spectra of inorganic and coordination
compounds”, Part A and B, Wiley (2009).

- McCash E. M., “Surface chemistry”, Oxford (2001).

- @gendal, L. “Light Scattering Demystified, Theory and Practice”, 2013
(disponible gratuitamente en internet).

- Berne B.J. and Pecora R., “Dynamic Light Scattering: With Applications to -
Chemistry, Biology, and Physics”, Dover Books on Physics (2000).

- Prausnitz J.M., Lichtenthaler R.N., Gomes de Azevedo E., "Molecular
thermodynamics of fluid phase equilibria”, Edicién 32 Prentice-Hall, New Jersey
(2001).

- Haile J.M.,”Molecular dynamics simulation”, Wiley (1992).

- Leach, A.R., “Molecular Modeling”, 22 Ed., Longman (2001).

- Petty, M.C., “Langmuir-Blodgett Films: An Introduction”, Cambridge
University Press (1996).

- Roberts, B., “Langmuir-Blodgett Films”, Springer (1990).
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