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Guia Docente

Datos Identificativos 2021/22
Asignatura (*) Espectrometria de Masas Analitica de Compostos Orgéanicos (en Cadigo 610509126
extincién)
Titulacién Mestrado Universitario en Investigacion Quimica e Quimica Industrial (Plan 2020)
Descriptores
Ciclo Periodo Curso Tipo Créditos
Mestrado Oficial Anual Primeiro Optativa 3
Idioma Castelan
Modalidade docente | Presencial
Prerrequisitos
Departamento Departamento profesorado méasterQuimica
Coordinacién Correo electrénico
Profesorado Correo electréonico
Web
Descricion xeral Materia da Especialidade de Técnicas Analiticas Avanzadas. A espectrometria de masas é unha ferramenta indispensable

en calquera laboratorio de analise quimica, en particular naquelos que desenvolven a sia actividade nas areas de
seguridade alimentaria, medioambiente, clinica, etc., utilizdndose para a identificacion e determinacion cuantitativa de
especies de interese. Esta materia pretende que o alumno profunde nos cofiecementos das técnicas instrumentais de
analise adquiridas durante o grao, e familiaricese coas tendencias recentes en relacion as fontes de ionizacion,

analizadores de masas e sistemas de extraccion de informacion.

Plan de continxencia | 1. Modificaciéons nos contidos

2. Metodoloxias
*Metodoloxias docentes que se mantefien

*Metodoloxias docentes que se modifican

3. Mecanismos de atencién personalizada ao alumnado

4. Modificaciéns na avaliacién

*Observacions de avaliacion:

5. Modificacions da bibliografia ou webgrafia

Competencias do titulo

Caodigo Competencias do titulo

A3 CE4 - Innovar en métodos de sintese e analise quimica relacionados coas diferentes areas da Quimica.

A6 CES®6 - Desefiar procesos que impliquen o tratamento ou eliminacion de produtos quimicos perigosos

A7 CE?7 - Operar con instrumentacién avanzada para andlise quimica e a determinacion estrutural

A9 CE9 - Valorar, promover e practicar a innovacién e o emprendemento na industria e na investigaciéon quimica.

B2 CBY7 - Que os estudantes saiban aplicar os cofiecementos adquiridos e a sta capacidade de resolucién de problemas en contornos novos
ou pouco cofiecidos dentro de contextos mais amplos (ou multidisciplinares) relacionados coa sUa area de estudo.

B4 CB9 - Que os estudantes saiban comunicar as suas conclusions e os cofiecementos e razéns Ultimas que as sustentan a publicos
especializados e non especializados dun modo claro e sen ambigiiedades.

B5 CB10 - 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.
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B7 CG2 - Identificar informacion da literatura utilizando as canles axeitadas e integrar esta informacion para crear e contextualizar un tema

de investigacion.

B9 CG4 - Demostrar capacidade de analizar, describir, organizar, planificar e xestionar proxectos

B10 CGS5 - Usar a terminoloxia cientifica en inglés para discutir os resultados experimentais no contexto da profesién quimica

B11 CG6 - Aplicar correctamente as novas tecnoloxias de capturar e organizar a informacién para resolver problemas na actividade

profesional
C1 CT1 - Elaborar, escribir e defender publicamente informes de caracter cientifico e técnico
C3 CT3 - Traballar con autonomia e eficiencia na practica diaria da investigacion ou da actividade profesional.
C4 CT4 - Apreciar o valor da calidade e mellora continua, actuando con rigor, responsabilidade e ética profesional.
-Adquisicion dos aspectos de interese analitico sobre a Espectrometria de masas para o estudo de compostos organicos. AM3 | BM2 | CM1

-Adquisicion das caracteristicas e usos da dilucion isotopica.

AM6 | BM4 | CM3

-Adquisicion de aspectos relacionados con estudos de degradacion e metabolémica. AM7 | BM5 | CM4
AM9 | BM7
BM9
BM10
BM11

Tema 1. INTRODUCCION A LA ESPECTROMETRIA DE
MASAS ANALITICA.

Tema 2. TECNICAS DE IONIZACION. Fundamentos

operaciones e instrumentacion

Tema 3. ANALIZADORES DE MASAS. Principios

operacionales, instrumentacion y caracteristicas basicas

Tema 4. HIBRIDACION CON TECNICAS
CROMATOGRAFICAS

Descricion béasica da instrumentacion: O espectrometro de masas. Sistemas de vacio.
Etapas na xeracion dun espectro de masas. Calibracién de masas e axuste do
espectrometro de masas. Conceptos basicos en espectrometria de masas:
Distribucions isotopicas: masas promedio e monoisotopicas. Calculo do defecto de
masas. Avaliacion da exactitude e resolucién: masas nominais fronte a exactas.
Cargas simples e mdltiples.

Introducion: dependencia analito-fonte de ionizacion-analizador de masas.
Clasificacién das técnicas de ionizacion. lonizacion Electrénica (El). lonizacién
Quimica (Cl). Seleccion de gases reactivos e mecanismos de ionizacion. lonizacion a
P atmosférica: ESI, APCI, APPI. Desorcion Laser asistida por matriz (MALDI). Outras
técnicas de ionizacion: DESI, DART.

Principais analizadores. Cuadrupolos. Trampas de iones. Sistemas de tempo de voo
(TOF). De sector magnético. Orbitrap. Analizadores en tAndem. Analizadores hibridos
en tandem.

Aspectos técnicos. Obtencion e tratamento de datos. Adquisicion. Modos de
operacion. Aplicaciéns da hibridacion GC-MS e GC-MS/MS. Aplicaciéns da
hibridacién LC-MS e LC-MS/MS. Analise cuantitativa. Dilucion isotépica. Identificacion

de metabolitos e produtos de transformacién. Deconvolucién espectral.

Sesion maxistral A3 A6 A7 A9B5Cl1 12 36 48
C3C4
Seminario A7 B2 B4 B5B7 B9 7 18 25

B10B11C1C3C4
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Atencién personalizada ‘ ‘ 2 ‘ 0 ‘ 2

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

Metodoloxias

Metodoloxias Descricion

Sesién maxistral Clases presenciais teéricas. Clases expositivas (utilizacién de pizarra, computador, canén), complementadas coas
ferramentas propias da docencia virtual.

Estudo persoal baseado nas diferentes fontes de informacién

Realizacién das diferentes probas para a verificacion da obtencién tanto de cofiecementos tedricos como practicos e a
adquisicion de habilidades e actitudes

Seminario Seminarios realizados con profesorado propio do Master, ou con profesionais convidados da empresa, a administracion ou
doutras universidades. Sesions interactivas relacionadas coas distintas materias con debates e intercambio de opiniéns cos
alumnos.

Resolucion de exercicios practicos (problemas, cuestiones tipo test, interpretacion e procesamento da informacion, avaliacion
de publicacions cientificas, etc.)

Realizacion de traballos, tanto individualmente, como en grupo, sobre contidos da materia

Exposicion oral de traballos, informes, etc., incluindo debate con profesores e alumnos.

Atencion personalizada

Metodoloxias Descricion
Seminario Tutorias individuales o en grupo reducido.
Avaliacion
Metodoloxias Competencias Descricion Cualificacion
Seminario A7 B2 B4 B5 B7 B9 | Resolucién de problemas e casos practicos 25

B10 B11 C1 C3 C4 | Realizacién de traballos e informes escritos

Avaliacion continua durante o curso

Sesion maxistral A3 A6 A7 A9 B5 C1 | Examen final 75
C3C4

Observacions avaliacion

Fontes de informacién

Bibliografia basica Bibliografia recomendada Basica (manuais de referencia) C. Dass, Fundamentals of Contemporary Mass
Spectrometry, Wiley, 2007 R. M. Smith, K.L. Busch, Understanding Mass Spectra- A basic Approach, John Wiley
&amp; Sons, 1999. R.K. Boyd, C. Basic, R.A. Behen, Trace Quantitative Analysis by Mass Spectrometry, John Wiley
and Sons, 2008 Complementaria E. de Hoffmann, V. Stroobant, Mass Spectrometry: Principles and Applications, 3a
ed., Wiley, 2007 A. E. Ashcroft, lonization Methods in Organic Mass Spectrometry, Royal Society of Chemistry, 1997
J. H. Gross, Mass Spectrometry: a textbook, Springer, 2005 K. Downard, Mass Spectrometry: a Foundation Course,
RSC, 2004 B. Ardrey, Liquid Chromatography-Mass spectrometry: an introduction, Wiley, 2003 R. Willoughby, E.
Sheehan, S. Mitrovich, A global view of LC/MS, Global View Publishing, 2nd edition, 2002 M. C. McMaster, GC/MS, A
Practical User’s Guide, John Wiley &amp; Sons, 2008 W.M.A. Niessen, Liquid Chromatography-Mass spectrometry,
Taylor and Francis, 2007

Bibliografia complementaria

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente
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Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Técnicas de Preparacion da Mostra /610509128

Cromatografia e Técnicas Analiticas de Separacién/610509125

Materias que contindan o temario

Observacions

Especialidade de Técnicas Analiticas Avanzadas. Os Unicos cofiecementos obrigatorios son agueles que se establecen como requisitos basicos para
acceder a este Master. E recomendable dispofier de nociéns béasicas sobre Espectrometria de Masas, adquiridas nas diferentes materias que dan
acceso ao presente Master. Recoméndase cursar tamén a Materia de "Cromatografia e Técnicas Analiticas de Separacion”

(*)A Guia docente € o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,
salvo casos excepcionais baixo arevisién do 6rgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracién

de guias
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