== UNIVERSIDADE DA CORURA

Guia Docente

Datos Identificativos 2020/21

Asignatura (*)

Quimica Analitica Avanzada e Quimiometria Cédigo 610G01015

Titulacién Grao en Quimica
Descriptores
Ciclo Periodo Curso Tipo Créditos
Grao 1° cuadrimestre Cuarto Obrigatoria 6
Idioma Castelaninglés
Modalidade docente | Hibrida
Prerrequisitos
Departamento Quimica
Coordinacion Lopez Mahia, Purificacion Correo electronico | purificacion.lopez.mahia@udc.es
Profesorado Andrade Garda, Jose Manuel Correo electronico | jose.manuel.andrade@udc.es
Lopez Mahia, Purificacion purificacion.lopez.mahia@udc.es
Muniategui Lorenzo, Soledad soledad.muniategui@udc.es
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Descricion xeral

Asignatura que trata sobre a probleméatica da andlise de trazas e as metodoloxias de traballo aplicables. Planificacion e
execucion das distintas etapas do proceso analitico para facer a andlise de trazas. Vantaxes da automatizacion neste tipo
de analise. Nesta materia iniciase ao alumno no cofiecemento dos fundamentos das principais ferramentas quimiométricas
aplicables tanto & calibracién, desefio e optimizacién de experimentos e andlise multivariante de datos, tan necesarias no

mundo actual para resolver problemas analiticos concretos.
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1. Madificaciéns nos contidos

Non se faran cambios

2. Metodoloxias

*Metodoloxias docentes que se mantefien

Lecturas

Seminarios

Proba mixta

Atencion personalizada

*Metodoloxias docentes que se modifican

Practicas de laboratorio que ao non poder realizarse presencialmente na Facultade sustituiranse pola resolucién dun caso
practico plantexado polo profesor a grupos de alumnos; coa entrega dun informe individual por alumno e outro informe
grupal.

3. Mecanismos de atencién personalizada ao alumnado

- Correo electronico: Diariamente. para facer consultas, solicitar encontros virtuais para resolver dibidas e facer
seguimento do caso practico.

? Moodle: Diariamente. Segundo a necesidade dos alumnos. Dispén de ?foros tematicos? para formular as consultas
necesarias.

? Teams: 1 sesion semanal do grupo grande para o avance dos contidos teéricos e dos seminarios, na franxa horaria
asignada & materia. De 1 a 2 sesi6ns semanais (segundo necesidades dos alumnos) en grupo pequeno (< 6 persoas),
para o seguimento e apoio na realizacion do informe e presentacion das lecturas, problemas plantexados nos seminarios e
do plantexamento e resolucién do caso practico.

4. Modificaciéns na avaliacion

*Observaciéns de avaliacién:

- Resolucién do caso practico (que substituyen as practicas de laboratorio) coa mesma porcentaxe de calificacion.
Valorarase a adecuacion metodoléxica, o plantexamento, detalle e claridade nos informes; asemade, a discusion critica
final do mesmo en funcion do problema a resolver.

- Mantense o resto de metodoloxias da guia docente, salvo que a proba mixta fariase virtual ou telematicamente (via
Moodle e/ou Teams), tanto na primeira como na segunda oportunidade.

A situacion € igual para o alumnado con adicacion completa como para o alumnado con recofiecimento de adicacion a
tempo parcial e dispensa académica de exencion de asistencia, segundo establece a "NORMA QUE REGULA O REXIME
DE DEDICACION AL ESTUDIO DE LOS ESTUDIANTES DE GRADO EN LA UDC (Arts. 2.3; 3.b e 4.5) (29/5/212).

5. Modificacions da bibliografia ou webgrafia

Non se realizaran cambios. Xa dispofien de todos os materiais de traballo en formato dixital no Moodle.

Demostrar o cofiecemento e comprension de conceptos, principios e teorias relacionadas coa Quimica.
Recoriecer e analizar novos problemas e planear estratexias para solucionalos.

Adquirir, avaliar e utilizar os datos e informacién bibliogréafica e técnica relacionada coa Quimica.
Traballar no laboratorio Quimico con seguridade (manexo de materiais e eliminacién de residuos).
Levar a cabo procedementos estandares e manexar a instrumentacion cientifica.

Interpretar os datos procedentes de observacions e medidas no laboratorio.

Comprender os aspectos cualitativos e cuantitativos dos problemas quimicos.

Planificar, desefiar e desenvolver proxectos e experimentos.

Desenvolver unha actitude critica de perfeccionamento na labor experimental.

Levar a cabo procedementos estandares de laboratorios implicados en traballos analiticos e sintéticos, en relacion con sistemas
organicos e inorganicos.

Resolver problemas de forma efectiva.

Aplicar un pensamento critico, l6xico e creativo.

Traballar de forma auténoma con iniciativa.
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B5 Traballar de forma colaborativa.
Cc2 Dominar a expresion e a comprension de forma oral e escrita dun idioma estranxeiro.
C3 Utilizar as ferramentas basicas das tecnoloxias da informacion e as comunicaciéns (TIC) necesarias para o exercicio da sua profesién e

para a aprendizaxe ao longo da suUa vida.

C4 Desenvolverse para o exercicio dunha cidadania aberta, culta, critica, comprometida, democratica e solidaria, capaz de analizar a

realidade, diagnosticar problemas, formular e implantar soluciéns baseadas no cofiecemento e orientadas ao ben comun.

C6 Valorar criticamente o cofiecemento, a tecnoloxia e a informacién dispofiible para resolver os problemas cos que deben enfrontarse.

Cc8 Valorar a importancia que ten a investigacion, a innovacion e o desenvolvemento tecnoldxico no avance socioeconémico e cultural da
sociedade.
Saber discernir e elexir as metodoloxias de traballo aplicables a cada problema. A15 B3 c4
Al6 cé
A20 c8
A22
A26
Saber planificar e executar as distintas etapas do proceso analitico para o andlise de trazas, xunto coa interpretacion dos Al4 B2 C3
datos obtidos. Al7 B4
Al9
A20
A21
A23
Saber diferenciar os obxetivos e aplicabilidade das principais ferramentas quimiométricas. Saber extraer informacion Al4 B2 c2
quimiométrica multivariable dun exemplo sinxelo relacionado cun estudo medioambiental. A15 B4 C3

Tema 1. Introduccién ao analise de trazas

Tema 2. Analisis de trazas inorganicas

Tema 3. Andlisis de trazas orgéanicas

Tema 4. Automatizacién no laboratorio analitico

Tema 5. Introduccion & quimiometria

Al6 B5 C4
A20 C6
A26

Importancia da andlise de trazas e campos de aplicacion. O proceso analitico na
andlise de trazas: requerimentos especiais. Importancia e requisitos basicos da
mostraxe. Estratexias de mostraxe. Conservacion e tratamento da mostra: fontes de
erro. Aseguramento da calidade na andlise de trazas.

Introduccion. Destruccién de matrices organicas. Descomposicion e disolucién de
matrices inorgénicas. Procesos de separacion e preconcentracién en andlise de
trazas inorganicas. Especiacion de elementos traza. Aplicaciéns analiticas.
Introduccion. Métodos de extraccion de mostras soélidas. Métodos de extraccion de
mostras liquidas. Purificacion, fraccionamento e concentracion de extractos
orgéanicos. Aplicacions analiticas.

Obxectivos da automatizacion. Ventaxas e desventaxas da automatizacion.
Clasificacion dos sistemas analiticos automaticos. Robotizacion do laboratorio.
Miniaturizacion. Andlisis de procesos.

Definicién de quimiometria. A quimiometria no proceso analitico. Concepto de

incertidume e célculos basicos.
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Tema 6. Inferencia estatistica e calibracion univariable Test estatisticos de inferencia nos laboratorios analiticos: tests de hipdteses e analise

da varianza. Aplicacions ao laboratorio e a control de produccién. Métodos de
calibracion. Calibracién univariante por regresion lineal de minimos cuadrados.

Validacién do modelo de calibracién. Intervalos de confianza.

Tema 7. Desefio e optimizacion de experimentos Desefio experimental: principios basicos. Tipos de desefios: desefios factoriais,

desefios factoriais fraccionados e desefios Plackett-Burman. Optimizacién secuencial:

método simplex. Desefios de superficie de resposta.

Tema 8. Analise multivariable de datos Introduccidn. Clasificacién de métodos de recofiecimento de pautas. Métodos non

Practicas de laboratorio

Practicas de laboratorio

Seminario

Lecturas

Sesién maxistral

Proba mixta
Atencién personalizada

Practicas de

laboratorio

Seminario

Lecturas

Sesién maxistral

Proba mixta

supervisados: analise de agrupaciéns, analise de compofientes principais. Métodos
supervisados: método SIMCA, método do vecifio mais proximo (KNN).

O estudante aplicara os conceptos teéricos desenvolvidos ao longo do curso
aplicando as metodoloxias analiticas necesarias para resolver un problema real no

campo medioambiental, industrial, agroalimentario, clinico...

A15 Al16 A17 A19 20 32 52
A20 A21 A22 A23
A26 B3 B4 B5
A15 A16 A20 A21 B2 6 7.8 13.8
B3 B4 C3
C4C6C8 1 5 6
A15 Al16 A21 A22 C4 21 52.5 73.5
Al4 A15 C2 3 0 3
15 0 15

Abordaranse diferentes técnicas de pretratamiento da mostra e de separacion do analito necesarias antes das determinacions
instrumentais (ex. cromatografia). Como traballo inherente ao desenvolvemento experimental empregaranse diferentes
ferramentas quimiomeétricas tanto no proceso de calibracién, desefio de experimentos e evaluacion de parametros de
calidade analiticos. Ao finalizar as précticas o estudante entregard unha memoria do traballo realizado cun andlise critico e
detallado.

Remarcanse aspectos esenciais dos temas tratados, resolucién de boletins de exercicios numéricos e unha lectura que o
profesor entregara previamente aos estudantes. Realizarase unha aplicacion de técnicas multivariantes de recofiecemento de
pautas adecuadas para a interpretacion dos datos medioambientais.

Formaranse grupos de alumnos aos que se lles asignara una lectura seleccionada polo profesor relacionada co andlise de
trazas. Posteriormente o grupo debera entregar un pequeno informe no que identifique e resuma a estratexia seguida para a
resolucién do problema analitico na lectura asi como a presentacién en power point do mesmo.

Acerca dos contidos mais importante do programa. Para un total aproveitamento das mismas, recoméndase que o estudante
lea previamente os aspectos fundamentais do tema a tratar nos textos recomendados. Para a imparticion das mesmas
empregaranse medios audiovisuais e/o informaticos e fomentarase o didlogo para a correcta comprension dos contenidos, a
resolucion de dudas e fomento do sentido critico.

Proba escrita que se realiza na convocatoria oficial de enero/xullo na que se evalGa o grao de aprendizaxe e de adquisicion
de competencias por parte do estudante. Constara tanto de preguntas teéricas como cuestions aplicadas, resolucién de

problemas e contidos practicos. A data de realizacion indicarase no calendario de exames do grado.
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Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Lecturas
Seminario
Préacticas de

laboratorio

A atencion personalizada que se describe en relacién con estas metodoloxias ideouse como momentos de traballo presencial

co estudante, polo que implica unha participacion obrigatoria do mesmo baixo a supervision do profesor, o cal resolvera

dubidas, organizara procura bibliogréafica, etc.

O alumno con recofiecemento de adicacion a tempo parcial e dispensa académica de exencién de asistencia sera atendido

en réxime de horas de titorias (previa cita).

Avaliacion
Metodoloxias Competencias / Descricion Cualificacion
Resultados
Lecturas C4C6C8 Valorarase o informe detallado das mesmas, no que o estudante debe identificar e 15
xustificar as estratexias seguidas nas mesmas para a resolucion dos problemas
analiticos.
Seminario A15 A16 A20 A21 B2 Valorarase a participacion dos estudantes neles, ademais da resolucion das 15
B3 B4 C3 cuestions, casos e/ou problemas plantexados polo profesor.
Practicas de A15 A16 A17 A19  Valorarase tanto polo traballo experimental (destreza, actitude, orde, atencion, 25
laboratorio A20 A21 A22 A23  interpretacion dos resultados obtidos) como pola elaboracién do diario de laboratorio.
A26 B3 B4 B5
Proba mixta Al4 A15 C2 Realizarase un exame que consistira en preguntas tipo test de resposta Unica, 45

preguntas de resposta breve e problemas numéricos relacionados cos contenidos
tedricos. Na proba obxectiva incluiranse algunhas preguntas relacionadas coas
practicas de laboratorio.

Observacions avaliacién
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O

traballo do alumno seré avaliado de forma continua a través da asistencia as

actividades avaliables, a sUa participacién nos seminarios, a

resolucién de cuestions e problemas numéricos, informe das lecturas, practicas

de laboratorio e pola proba mixta.

A realizacion das practicas é

obrigatoria e a stia non realizacion impide a superacion da materia.

A

proba mixta consistird en ddas partes: cuestions tedricas e exercicios

numéricos, cada unha delas debera ser superada. No caso de superar algunha

das partes na primera oportunidade, ésta NON se conservara na segunda oportunidade.

PRIMEIRA

OPORTUNIDADE

Para superar a materia é preciso obter tanto na proba mixta coma nas préacticas de laboratorio unha nota

minima de 5 (sobre 10). A cualificacion final da materia non sera inferior & nota da proba mixta nin & cualificacion resultante de ponderar o resto de
actividades avaliables.

o

alumno obtera a cualificacion de Non Presentado cando non realice nin as

practicas de laboratorio nin a proba mixta.

SEGUNDA

OPORTUNIDADE

Na segunda oportunidade realizarase a proba mixta cuxa

cualificacién substituird & obtida na primeira oportunidade manténdose as

calificaciéns das practicas, seminarios e lecturas obtidas na primeira

oportunidade. A cualificacion final da materia non seré inferior & nota da proba mixta nin & calificacion resultante de ponderar o resto de actividades
avaliables.

Os

alumnos avaliados na segunda oportunidade sé poderan optar a matricula de honra

se 0 numero maximo destas para o correspondente curso non se cubriron na sta

totalidade na primeira oportunidade.

ESTUDANTES CON RECONECEMENTO DE ADICACION

A TEMPO PARCIAL

Aplicanse os mesmos criterios de avaliacion indicados anteriormente.

ESTUDANTES CON DISPENSA ACADEMICA DE EXENCION DE ASISTENCIA (de acordo coa normativa da UDC):0 alumno con dispensa
académica de exencion de asistencia sera avaliado segundo os mesmos criterios de avaliacion indicados anteriormente (salvo na parte de
Seminarios onde se ter4 en conta soamente a resolucion de cuéstiones/problemas expostos polo profesor). A realizacion das practicas facilitarase

dentro da flexibilidade que permitan os horarios de coordinacién e os recursos materiais e humanos. Isto aplica a ambas as oportunidades.

- CAMARA, C.; FERNANDEZ, P.; MARTIN-ESTEBAN, A.; PEREZ-CONDE, C.; VIDAL, M. (2002). Toma y tratamiento
de muestra. Madrid, Sintesis

- CaMARA, C.; PEREZ-CONDE, C (2011). Andlisis quimico de trazas. Madrid, Sintesis

- MILLER, J.N.; MILLER, J.C. (2002). Estadistica y quimiometria para quimica analitica, 4th edition. Madrid,
Prentice-Hall

- RAMIS, G.; GARCIA, M.C. (2001). Quimiometria. Madrid, Sintesis

- MONGAY FERNANDEZ, CARLOS (2005). Quimiometria. Universidad de Valencia

- SOGORB SANCHEZ,M.A; VILANOVA GISBERT,E. (2004). Técnicas analliticas de contaminantes quimicos. Diaz
de Santos, Madrid
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Bibliografia complementaria | - JOHN R. DEAN (2014). Environmental Trace Analysis : techniques and applications. United Kingdom, Wiley &amp;
Sons

- KELLNER, R,; MERMET, J.M.; OTTO, M.; WIDMER, H.M. (2004). Analytical chemistry: a modern approach to
analytical science. Winheim, Willey-VCH

- VALCARCEL, M.; CARDENAS, M.S. (2000). Automatizacién y miniaturizacién en quimica analitica. Barcelona,
Springer-Verlag

- OTTO, M. (2007). Chemometrics : statistics and computer application in analytical chemistry . Weingeim,
Willey-VCH

Recomendacioéns

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Quimica Analitica 1/610G01011
Quimica Analitica 2/610G01012
Quimica Analitica Instrumental 1/610G01013
Quimica Analitica Instrumental 2/610G01014

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Medio ambiente e calidade/610G01037

Materias que contindan o temario

Traballo de fin de Grao/610G01043

Observacions

Recomendamos levar a materia ao dia, facer unha boa preparacion das practicas e utilizalas para responder a preguntas, conceptos e completar a
formacién tedrica necesaria. Tratar de construir a capacidade de traballar con "visién analitica” da primeira & Ultima fase do proceso de analise. Ter
coflecemento de métodos clasicos e instrumentais de andlise (titulaciéns, gravimetrias, métodos de separacion, técnicas eletroanaliticas, 6ptica e
cromatografica). Ter cofiecemento de ferramentas de informatica (follas de célculo, procesamento de texto, navegacion en "internet"). Cofiecementos

basicos de inglés.

(*)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 revisiéon do érgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracion

de guias
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