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Descricion xeral

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

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

Competencias do titulo

Cddigo Competencias do titulo

Resultados da aprendizaxe

Resultados de aprendizaxe

Competencias do

titulo
Analizar propiedades de novas estructuras: micelas, microemulsiones, vesiculas, liposomas, ciclodextrinas, dendrimeros, BM1 = CM1
nanoparticulas, etc.. Explorar novas aplicacions destas estructuras en procesos basicos, como solubilidad, equilibrios BM2 | CM3
diversos, eliminacion, deteccion de compustos de interés, ..., y fundamentalmente, en reactividad. BM3 | CM5
BM5 = CM9
CM11
Adquirir cofiecemento de novas estructuras moleculares, xeradas en disolucién, que son fronteira dos sistemas bioloxicos. AM1
Coriecer as aplicacions destes medios na mellora de procesos quimicos de separacion, de sintese, de reaccioén, de AM7
eliminacion de contaminantes, etc. AM8
AM9
AM11
AM20

Adquirir los conocimientos basicos encuadrados en la Quimica Computacional, con especial énfasis en los calculos de la
estructura electrénica.
Conocer los programas informaticos méas populares relacionados con la Quimica Computacional.

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

AM1 | BM1 | CM1
AM7 | BM2 | CM3
AM8 | BM3 | CM5
AM9 | BM5 | CM6
AM11 CM9
CM10
CM11

Contidos

Temas Subtemas
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Introduccién
Métodos Ab Initio

TEMA 1.Quimica computacional

Teoria do Funcional da Densidade
Métodos Semiempiricos

Funciéns Base

Mecanica Molecular

Dindmica Molecular

Programas de Quimica Computacional
Célculo de propiedades

TEMA 2. Quimica Fisica Supramolecular Tensioactivos en auga.
Tensioactivos en disolventes
Reactividade en medios microheteroxéneos: modelo simple da pseudofase e con

intercambio i6nico

TEMA 3. Recofiecemento Molecular e Biocatalise Sistemas receptor-ligando.
Receptores tipicos: ciclodextrinas, poliéteres, sideréfilos, dendrimeros, ..., ADN.
Ligandos de interese: ions, farmacos, pesticidas, cosméticos.

Aplicacions farmacoléxicas e industriais.

TEMA 4 Fotoquimica Aplicada Reacciéns fotoquimicas. Fotocatalise
Fotoquimica Supramolecular. Fluoréforos e microentorno.
Procesos fotoquimicos en complexos supramoleculares.

Fluorescencia en proteinas. Tecnoloxia do ADN

TEMA 5. Electroquimica Aplicada Valoraciones potenciométricas.
Electrodos selectivos de i6ns. Potenciais de membrana.
Baterias e celdas de combustible.

Corrosion.

Planificacion

Metodoloxias / probas Competencias Horas presenciais Horas non Horas totais

presenciais /

traballo auténomo

Sesion maxistral A7 A8 A9 A1l A20 15 15 30
Précticas de laboratorio B1B5C3C1C9C11 20 40 60
Traballos tutelados B1 B2 B3 C5C6 C10 8 20 28
Proba de ensaio Al A7 A8 A9 A20 4 8 12
Proba de resposta mdltiple Al A7 A8 A9 A20 4 16 20
Atencién personalizada 0 0 0

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

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Sesién maxistral

Descripcion das lineas xerais da asignatura e introduccion dos contidos fundamentais

Préacticas de

laboratorio contidos da asignatura.

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

Traballos tutelados O alumno lerd un ou dous artigos recentes relacionados con temas de quimica supramolecular para preparar un informe que

resuma a informacion e os resultados relevantes.

Proba de ensaio Proba escrita para valorar a capacidade de razoamento, sintese, e de redaccion ... en cuestions practicas de certa extension.

Proba de resposta Proba tipo test relacionada coa asimilacién e a comprension de conceptos tedricos e / ou practicos.

multiple

Atencion personalizada
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Metodoloxias

Descricion

Traballos tutelados
Préacticas de

laboratorio

Recoméndase o uso de titorias (ben de xeito persoal, por correo electrénico, a través dos foros de Moodle ou a través de

Teams) para resolver calquera dubida que xurda en relacién con calquera tema ou tipo de metodoloxia.

O profesorado da materia estara dispofiible para resolver calquera necesidade ou responder a calquera dibida durante o

horario de titoria establecido.

Os estudantes a tempo parcial ou aqueles con exencién de asistencia académica seran atendidos en titorias, tanto de xeito

persoal como telematico, sempre que o precisen.

Avaliacion
Metodoloxias Competencias Descricion Cualificacion
Traballos tutelados B1 B2 B3 C5 C6 C10 | Avaliase o informe, que se pode preparar seguindo un cuestionario que especifique o 40
sistema obxecto de estudo, a técnica e metodoloxia empregada, os resultados
obtidos, as conclusiéns mais relevantes e a perspectiva de futuro que propén o
alumno.
Proba de ensaio Al A7 A8 A9 A20 Proba de lonxitude reducida para medir o grao de asimilacion e comprension de 10
conceptos e a capacidade de sintese e escritura. Podese realizar a través de Moodle
ou de xeito presencial.
Practicas de B1 B5 C3 C1 C9 Cl1 Destreza, aptitudes amosadas no laboratorio. Resultados obtidos na experimentacion. 40
laboratorio
Proba de resposta Al A7 A8 A9 A20 Proba de eleccion miltiple para responder a través de Moodle nun tempo limitado 10
multiple sobre contidos béasicos e conceptuais do temario.

Observacions avaliacién

Fontes de informacién

Bibliografia basica

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

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

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

- 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]

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

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

Bibliografia complementaria

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

Recomendaciéns

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que continGan o temario

Observacions
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Programa Green Campus Facultade de CienciasPara axudar a conseguir unha contorna inmediata sustentable e cumprir co punto 6 da "Declaracién
Ambiental da Facultade de Ciencias (2020)", os traballos documentais que se realicen nesta materia:a. Solicitaranse maioritariamente en formato
virtual e soporte informatico.b. De realizarse en papel:- Non se empregaran plasticos.- Realizaranse impresiéns a dobre cara.- Empregarase papel
reciclado.- Evitarase a realizacién de borradores.Perspectiva de xénero: Segundo se recolle nas distintas normativas de aplicacién para a docencia
universitaria incorpérase a perspectiva de xénero nesta materia, polo que deberas usarase linguaxe non sexista, utilizarase bibliografia de autores/as
de diversos xéneros, propiciarase a intervencién en clase de alumnos e alumnas.... Ademais, traballarase para identificar e modificar prexuizos e
actitudes sexistas e influirase na contorna para modificalos e fomentar valores de respecto e igualdade. Prestarase atencion a detectar situacions de

discriminacion por razén de xénero e proporanse accions e medidas para corrixilas.

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

de guias
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