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Descriptores: Quimica Computacional. Quimica Fisica Supramolecular: catalisis supramolecular. Reconocimiento Molecular y

Biocatdlisis. Fotoquimica Aplicada: fotocatalisis. Electroquimica Aplicada: baterias, corrosion.

Coriecer en profundidade as caracteristicas e fundamentos de diversos modelos quimicos para o estudo de sistemas organicos,
inorganicos e bioléxicos, incluidos os materiais con proxeccién tecnoldgica.

Cofiecer o marco tedérico e as aplicacions da electroquimica e da fotocatalise nos campos da enerxia e o medio ambiente.

Coriecer os fundamentos das interaccions intermoleculares e as suas aplicaciéns no campo da catalise supramolecular,recofiecemento
molecular e biocatalise.

Cofiecer algunhas aplicaciéns béasicas da quimica computacional e dos programas de célculo mais utilizados nos ambitos da quimica e o
medio ambiente.

Cofiecer as distintas técnicas experimentais e computacionales orientadas a caracterizacién de mecanismos de reaccion.

Cofiecemento dos principais tipos de produtos naturais: enzimas, receptores moleculares, etc. Entender a sta participaciéon en procesos
de catélise e autoensamblaxe.

Posuir e comprender cofiecementos que acheguen unha base ou oportunidade de ser orixinais no desenvolvemento e/ou aplicacion de
ideas, a miudo nun contexto de investigacion.

Que os estudantes saiban aplicar os cofiecementos adquiridos e a stia capacidade de resolucion de problemas en contornas novas ou
pouco cofiecidos dentro de contextos mais amplos (ou multidisciplinares) relacionados coa sua area de estudo.

Que os estudantes sexan capaces de integrar cofiecementos e enfrontarse & complexidade de formular xuizos a partir dunha informacién
que, sendo incompleta ou limitada, inclta reflexions sobre as responsabilidades sociais e éticas vinculadas & aplicacion dos seus
cofiecementos e suizos.

Que os estudantes saiban comunicar as stas conclusions e os cofiecementos e razéns Ultimas que as sustentan a publicos
especializados e non especializados dun modo claro e sen ambigiiedades.

Que os estudantes postan as habilidades de aprendizaxe que lles permitan continuar estudando dun modo que habera de ser en gran
medida autodirixido ou auténomo.

Ser capaz de analizar datos e situaciéns, xestionar a informacion dispofiible e sintetizala, todo iso a un nivel especializado.

Ser capaz de planificar adecuadamente desenvolvementos experimentais, a un nivel especializado.

Ser capaz de traballar en equipos, especialmente nos interdisciplinares e internacionais.

Expresarse correctamente, tanto de forma oral coma escrita, nas linguas oficiais da comunidade auténoma.

Dominar a expresion e a comprension de forma oral e escrita dun idioma estranxeiro.

Utilizar as ferramentas basicas das tecnoloxias da informacion e as comunicaciéns (TIC) necesarias para o exercicio da sta profesion e
para a aprendizaxe ao longo da sua vida.

Valorar criticamente o cofiecemento, a tecnoloxia e a informacién dispoiible para resolver os problemas cos que deben enfrontarse.
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C10 Asumir como profesional e cidadan a importancia da aprendizaxe ao longo da vida.

UNIVERSIDADE DA CORUNA

C11 Valorar a importancia que ten a investigacion, a innovacién e o desenvolvemento tecnoléxico no avance socioeconémico e cultural da

sociedade.

Adquirir cofiecemento de novas estructuras moleculares, xeradas en disolucion, que son fronteira dos sistemas bioléxicos. AM4

Cofiecer as aplicacions destes medios na mellora de procesos quimicos de separacion, de sintese, de reaccion, de AM7

eliminacion de contaminantes, etc. AM8
AM9
AM11
AM20

Analizar propiedades de novas estructuras: micelas, microemulsiones, vesiculas, liposomas, ciclodextrinas, dendrimeros,

nanoparticulas, etc.. Explorar novas aplicacions destas estructuras en procesos basicos, como solubilidad, equilibrios

diversos, eliminacion, detecciéon de compustos de interés, ..., y fundamentalmente, en reactividad.

Adquirir los conocimientos basicos encuadrados en la Quimica Computacional, con especial énfasis en los calculos de la AM9

estructura electrénica. AM11

Conocer los programas informaticos méas populares relacionados con la Quimica Computacional.

Saber realizar calculos sencillos de geometrias, energias y otras propiedades moleculares,

TEMA 1.Quimica computacional

TEMA 2. Quimica Fisica Supramolecular

TEMA 3. Recofiecemento Molecular e Biocatalise

TEMA 4 Fotoquimica Aplicada

Introduccion

Métodos Ab Initio

Teoria do Funcional da Densidade
Métodos Semiempiricos

Funciéns Base

Mecanica Molecular

Dinamica Molecular

Programas de Quimica Computacional
Célculo de propiedades

Tensioactivos en auga.

Tensioactivos en disolventes

BM1
BM2
BM5
BM7

BM2
BM3
BM4
BM5
BM6
BM7

CM1
CM4
CM5
CM9
CM11
CM1
CM4
CM5
CM6
CM9
CM10
CM11

Reactividade en medios microheteroxéneos: modelo simple da pseudofase e con

intercambio i6nico

Sistemas receptor-ligando.

Receptores tipicos: ciclodextrinas, poliéteres, siderofilos, dendrimeros, ..., ADN.

Ligandos de interese: ibns, farmacos, pesticidas, cosméticos.
Aplicacions farmacoldxicas e industriais.

Reaccions fotoquimicas. Fotocatéalise

Fotoquimica Supramolecular. Fluor6foros e microentorno.
Procesos fotoquimicos en complexos supramoleculares.

Fluorescencia en proteinas. Tecnoloxia do ADN
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TEMA 5. Electroquimica Aplicada

Corrosion.

Valoraciones potenciométricas.

Baterias e celdas de combustible.

Electrodos selectivos de i6ns. Potenciais de membrana.

Planificacion

Metodoloxias / probas

Horas presenciais

Horas non
presenciais /

traballo auténomo

Horas totais

Sesion maxistral 20 20 40
Recension bilbiografica 12 18
Seminario 8 16 24
Précticas de laboratorio 24 36 60
Presentacion oral 1 2
Proba de ensaio 4 0
Atencién personalizada 1 0

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Sesién maxistral

Exposicion oral para a introduccién dos diferentes contidos da asignatura

Recension

bilbiogréafica

Lectura critica de artigos cientificos

Seminario

Traballo en grupo para o estudo e debate dos artigos cientificos analizados e doutros aspectos relacionados coa comprension

dos contidos tedricos e as practicas de laboratorio.

Préacticas de
laboratorio

Aplicacion das tecnoloxias e metodoloxias o estudo e caracterizacion de sistemas quimicos concretos relacionados cos

contidos da asignatura.

Presentacion oral

Exposicion oral dos resultados obtidos nas practicas, das técnicas e metodoloxias utilizadas en seminario conxunto e

participativo de tédolos alumnos.

Proba de ensaio

Proba escrita que mida a capacidade de razonamento, de sintese, de redaccidn, ..., do alumno en preguntas de certa

amplitude.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Recension
bilbiografica
Practicas de

laboratorio

Axuda na interpretacion de traballos cientificos, na critica e en facilitar bibliografia relacionada.

Axuda nas dificultades técnicas e metodoloxicas para o desenvovemento das practicas.

Avaliacién
Metodoloxias Descricion Cualificacién
Presentacion oral Exposicion dos resultados e analise das practicas. 25
Competencias que se avalian:
AM9, AM11, B2, B3, B4, B5, B6, C1, C4, C5, C9, C10, C11.
Sesién maxistral Discusion/intervencion na clase. 5

Competencias que se avalian:
AM9, AM11, A4, A7, B5, C4, C5, C10, C11.
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Recension Analise critica, comprension do traballo cientifico. Discusion sobre alternativas de estudio, mellora de 20
bilbiografica resultados, prespectivas de futuro, ..., que pofian de manifiesto a capacidade creativa e innovadora do
alumno.

Competencias que se avalian:
AM9, AM11, B2, B3, B4, B5, B7, C4, C5, C6, C9, C10, C11.

Préacticas de Destreza, aptitudes amosadas no laboratorio. Resultados obtidos na experimentacion. 15

laboratorio Competencias que se avalian:
AM9, AM11, B2, B3, B4, B5, B6, B7, C1, C4, C5, C9, C10, C11.

Proba de ensaio Grao de asimilacién e comprensién dos conceptos. Capacidade de sintese e redaccion. 30

Competencias que se avalian:
AM9, AM11, A8, A20, B2, B3, B4, B5, B6, C4, C5, C6, C9.

Seminario Participacion na discusion dos temas e desenrolo das actividades teoricas, tipo demostracions, realizacion de 5

exercicios.
Competencias que se avalian:
AM9, AM11, B1, B2, B3, B4, B5, B6, B7, C4, C5, C6, C9, C10, C11.

Observaciéns avaliacion

Fontes de informacién

Bibliografia basica

- Bockris, John O'M., Reddy, Amulya K.N. Gamboa-Aldeco, Maria. (2000). Modern electrochemistry 2B. Electrodics
in chemistry, engineering, biology, and environmental science. New York : Kluwer Academic / Plenum Publishers]

- Connors, K.A. (1987). Binding Constants. The Measurement of Molecular Complex Stability. . Wiley &amp; Sons:
New York,

- Lewars, E. G. (2011). Computational Chemistry: Introduction to the Theory and Applications of Molecular and
Quantum Mechanics. Springer

- J. Szejtli (1988). Cyclodextrin Technology. Kluwer Academic Publishers (The Neherlands)

- Hinchliffe, A. (2008). Molecular Modelling for Beginners. Wiley

- J. R. Lakowicz (2006). Principles of Fluorescence Spectroscopy. Springer Science (New York)

- V. Balzani, F. Scandola (1991). Supramolecular Photochemistry. Ellis Horwood (Chicherter, England)

- M. J. Rosen (1989). Surfactants and Interfacial Phenomena. John Wiley &amp; Sons

- Raoutl Zana (1987). Surfactants in Solution. New Methods of investigation. Marcel Dekker (New York)

Bibliografia complementaria

- Cramer, C. A. (2004). Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models. Wiley

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contindan o temario

Observacions

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,

salvo casos excepcionais baixo a revision do érgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracion

de guias

4/4




