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Datos Identificativos 2020/21
Asignatura (*) Especiacién Quimica e Computacion Cadigo 610500015
Titulacién
Descriptores
Ciclo Periodo Curso Tipo Créditos
Mestrado Oficial 2° cuadrimestre Primeiro Optativa 3

Idioma CastelanGalego
Modalidade docente | Presencial
Prerrequisitos
Departamento Quimica

Coordinacion

Sastre De Vicente, Manuel Esteban Correo electronico | manuel.sastre@udc.es

Profesorado

Correo electrénico

Sastre De Vicente, Manuel Esteban manuel.sastre@udc.es

Web

Descricion xeral

Dispor dunha visién xeral dos métodos de célculo da concentracion e distribucién das especies en disolucion, das

interaccions presentes e da relacion existente entre especiacion, toxicidade e biodispoiiibilidade.

Plan de continxencia

1. Madificaciéns nos contidos
Non se contempla a modificacion dos contidos.
2. Metodoloxias

*Metodoloxias docentes que se mantefien

*Metodoloxias docentes que se modifican

En caso de non poder realizarse via presencial,a interaccion docente se levara a cabo,principalmente, a través de Moodle
e correo electrénico.

3. Mecanismos de atencién personalizada ao alumnado

Por correo electrénico e Moodle.

4. Modificaciéns na avaliacion

Evaluacion continuada

*Observacions de avaliacion:

5. Modificacions da bibliografia ou webgrafia
Non se contemplan.

Competencias / Resultados do titulo

Cédigo

Competencias / Resultados do titulo

Resultados da aprendizaxe

Resultados de aprendizaxe Competencias /

Resultados do titulo

Capacidade para identificar elementos contaminantes nunha auga natural AM3

Calcular as concentracions e/ou actividades das especies idnicas e moleculares nunha auga natural AM6 | BM2

Suministrar datos termodinamicos de utilidade en estudios de impacto ambiental de vertidos contaminantes sobre cursos de AM1 | BM2

augas AM6 | BM6

Saber redactar un informe completo (introduccién, antecedentes, parte experimental, descripcién de resultados e a sta BM1 | CM4

discusion, conclusions e recomendacions, bibliografia) sobre a contaminacion por metais e outros contaminantes presentes BM4

nun medio acuético BM6

1/3




== UNIVERSIDADE DA CORURA

Extraer informacion relevante derivada da lectura de artigos de investigacién/divulgacién sobre problemas reais asociados a AM1 | BM3 | CM2

contaminacién de augas e/ou a procesos de modelizacién en augas naturais; sintetizar o seu contido e xulgalo de maneira AM6 | BM4 = CM3
critica AM14 CM5
CM6
CM9
CM11

Coriecer a estructura dos programas de céalculo mais utilizados na resolucién de problemas de especiacién quimica e saber AM9 | BM6
manexar polo menos un deles. Capacidade para aplicar as ecuacions e procedementos matematicos necesarios para

resolver o modelo que conduce & composicion dun auga en térmos de especiacion quimica

Saber xulgar de maneira critica a relacién existente entre especiacion, biodisponibilidade e toxicidade mediante o uso de AM9 | BM8
diferentes modelos.

AM10

Contidos

Temas Subtemas

Tema 1. Modelizacion do equilibrio quimico en augas

naturales

Composicion maioritaria dunha auga natural. Plantexamento e resolucion de
problemas de equilibrio quimico: metodoloxia xeral. Balances de materia. Condicién

de neutralidade eléctrica.

Tema 2. Interaccions ionicas en augas naturais

Modelos de interaccion: asociacion idnica versus interaccion fisica. Modelos de
coeficiente de actividade de amplio uso en Oceanografia , xeoquimica etc. Modelos

de complexacion superficial.

Tema 3. Exemplos: Equilibrios acido-base, complexacién,

solubilidade e redox

Aplicacion da metodoloxia xeral de calculo de especiacién ao sistema

CO2/H20/calcita. Reacciéns redox e especiacion. Outros exemplos.

Tema 4. Especiacion e toxicidade

O modelo de actividade do i6n libre. O modelo do ligando biético. O coeficiente de

reparto octanol/auga. Outros modelos.

Planificacion

Metodoloxias / probas Competencias / Horas lectivas Horas traballo Horas totais
Resultados (presenciais e auténomo
virtuais)
Sesion maxistral Al A6 A10 A14 7 21 28
Traballos tutelados A3 B1 B3 B4 B6 C4 1 14 15
C5
Seminario A9 C6 2 7 9
Précticas de laboratorio B2 C3C9C11 11 0 11
Eventos cientificos e/ou divulgativos B8 C2 0 2 2
Proba mixta A6 Al4 25 7.5 10
Atencién personalizada 0 0

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

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Sesién maxistral

Presentacion na aula dos contidos da materia.

Traballos tutelados

Lectura, andlise e discusion de artigos de investigacion sobre modelizacién con énfasis no &mbito do medio ambiente

Seminario

Resolucién de alguns dos problemas propostos onde se aclararan as posibles dubidas que poidan xurdir nos mesmos.

Practicas de
laboratorio

Realizacién de calculos de especiacion de metais en auga mediante a utilizacion de programas de célculo especificos, cuxo

manexo sera explicado ao alumno.

Eventos cientificos

e/ou divulgativos

Actividades formativas complementarias tales como visita a un laboratorio de investigacion, proxeccion de videos
divulgativos, conferencias na facultade ou busquedas teméticas na rede.

Proba mixta

Examen dos contidos da materia
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Atencioén personalizada

Metodoloxias

Descricion

Traballos tutelados
Seminario
Préacticas de

laboratorio

Recoméndase aos alumnos o uso de titorias individualizadas para resolver todas as dibidas, cuestions e conceptos que no

quedasen claros referentes a presentacion dos contidos da materia.

As préacticas (de laboratorio e da aula de informética) realizaranse coa presencia constante dos profesores da materia que

resolveran persoalmente todas as dibidas e problemas que poidan xurdir a cada alumno.

Horario oficial atencion personalizada: martes e xoves de 10 a 13 h.

En calquiera caso, ao longo da semana, o alumno pode consultar cantas dubidas lle xurdan en relacion coa asignatura.

Avaliacion
Metodoloxias Competencias / Descricion Cualificacion
Resultados
Traballos tutelados A3 B1 B3 B4 B6 C4 | Exposicion e entrega dun resumo corto de artigo/s asignado/s sobre modelizacion e 5
C5 calculos de especiacion.
Seminario A9 C6 Entrega dun dos problemas propostos en clase. 5
Préacticas de B2 C3C9 C11 Asistencia obrigatoria a todas as practicas na aula de informatica e entrega dun 20
laboratorio resumo da labor realizada.
Proba mixta A6 Al4 Examen de contidos. 70

Observacions avaliacién

Fontes de informacién

Bibliografia basica

A.M.URE,C.M.DAVIDSON eds. Chemical Speciation in theEnvironment. 22 ed. Blackwell 2002 A
TESSIER,D.R.TURNER eds. Metal Speciation andbioavailability in Aquatic Systems. IUPAC Series on Analytical,
PhysicalChemistry and Environmental Systems. Vol. 23. Wiley 1995.FRANCOIS M.M. MOREL; JANET G. HERING
(1993).Principles and Applications of Aquatic Chemistry. John Willey &amp; Sons,New York STUMM,W. &amp;
MORGAN, J.J (1996). Aquatic Chemistry. John Willey &amp; Sons.

Bibliografia complementaria

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contindan o temario

Observacions

Cofiecementos previos: Licenciados/graduados en Ciencias e/ou Enxenaria.

(*)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
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