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1. Denominacion de la asignatura:

TECNICAS AVANZADAS I. TECNICAS DE RAYOS X Y ESPECTROMETRIA
DE MASAS.

2. Materia o modulo a la que pertenece la asignatura:

NUEVOS MATERIALES Y PRODUCTOS Y PROCEDIMIENTOS
INDUSTRIALES

3. Departamento(s) responsable(s) de la asignatura:

QUIMICA

4.a Profesor que imparte la docencia (Si fuese impartida por mas de uno/a incluir
todos/as) :

JOSE LUIS DE LA PENA ALBILLOS, ARANZAZU MENDIA JALON,
MARIANO LAGUNA CASTRILLO Y MARTIN MARTINEZ RIPOLL

4.b Coordinador de la asignatura

JOSE LUIS DE LA PENA ALBILLOS

5. Tipo de la asignatura: (Basica, obligatoria u optativa)

Optativa

6. Requisitos de formacion previos para cursar la asignatura:

Licenciatura en Quimica, Farmacia, Fisica, Biologia, Bioquimica o Ciencia y
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7. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

5 (CUATRIMESTRAL, PRIMER TRIMESTRE)

8. Competencias que debe adquirir el alumno/a al cursar la asignatura

COMPETENCIAS GENERICAS

G1. Utilizar el aprendizaje autonomo para la formacion continua y el desarrollo
profesional.

G2. Conocer y manejar las fuentes de informacion para la elaboracién de informes.
G3. Aplicar los conocimientos teoricos a la practica profesional o a la investigacion.
G4. Planificar un trabajo y su realizacion, individualmente o en grupo.

G5. Generar iniciativas para resolver problemas derivados de la actividad profesional.

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

E1. Identificar los elementos de un espectrémetro de Masas y utilizar las técnicas de
EM apropiadas para el estudio de diferentes tipos de materiales.

E2. Interpretar los EM registrados y comparar (o complementar) la informacion
obtenida con los datos disponibles de otras técnicas.

E3. Planificar experimentos quimicos habituales y de la informacion obtenida por
EM- de la estructura de los compuestos resultantes, de los mecanismos de reaccion y/o
de los procesos inter- e intramoleculares que tienen lugar- disefiar la estrategia para la
sintesis de nuevos compuestos.

E4. Reconocer la importancia de la cristalografia estructural y su complementariedad
con otras técnicas espectroscopicas.

ES5. Resolver la estructura de un compuesto mediante datos difractométricos de
monocristal y polvo.

E6. Modificar el experimento de difraccion realizado, en base a los resultados
obtenidos, para ampliar la informacién disponible.

E7. Diferenciar y valorar las ventajas de la difractometria en polvo y de la
fluorescencia de rayos-X en sélidos cristalinos y amorfos.
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9. Programa de la asignatura

9.1- Objetivos docentes

OBJETIVOS GENERALES

OG1. Reconocer la funcion de los distintos elementos de un espectrometro de Masas.
OG2. Aplicar la técnica de Espectrometria de Masas al estudio un material.

OG3. Interpretar la informacién obtenida por EM.

OG4. Valorar la aplicacion de la difraccién de rayos X en el area del analisis
estructural de compuestos solidos.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

OE1. Aplicar la EM al estudio estructural de diferentes tipos de compuestos organicos
e inorganicos.

OE2. Realizar experimentos de difraccion de Rayos X para obtener informacion
estructural sobre sélidos cristalinos y amorfos.

9.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Unidad 1. ESPECTROMETRIA DE MASAS (EM):
INSTRUMENTACION Y TECNICAS

Tema 1

Instrumentacion: El espectrémetro de masas.

- Los elementos de un espectrometro de masas y su funcion.

- Proceso de introduccién de la muestra.

- Métodos de generacion de iones: Ionizacion electrénica(EI), Ionizacién quimica (CI),
Ionizacién de campo (FI), métodos de Desorbcion/Ionizacion (FD, SIMS, FAB,
LSIMS, MALDI)

Tema 2

Fuentes de ionizacion, sistemas analizadores de iones y detectores.

- Camara de ionizacion.

- Analizadores magnéticos y electromagnéticos, cuadrupolares y de tiempo de vuelo.
- Sistemas de deteccion de iones.

Tema 3

Espectrometria de Masas MS/MS y técnicas acopladas

- Espectrometria de Masas MS/MS (Tandem Mass Spectrometry)

- Acoplamiento Cromatografia/Espectrometria de Masas (GC/MS y HPLC/MS)
- Acoplamiento Electroforesis capilar/Espectrometria de Masas (CE/MS)
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Unidad 2. APLICACIONES DE LA EM EN LA DETERMINACION
ESTRUCTURAL DE COMPUESTOS

Tema 4

Aplicaciones de la EM en Quimica Organica y en Quimica Inorganica.

- El i6n molecular: Sefiales isotdpicas y formula molecular.

- Modelos de fragmentacién molecular e interpretacion de los espectros de Masas.
- Ejemplos de aplicacion de la EM en la elucidacién estructural de compuestos
organicos.

- Ejemplos de aplicacion de la EM en el area de Quimica Inorganica.

Tema 5

Aplicacion de la EM en otros campos de la ciencia.
- EM de polimeros y biopolimeros.
- Aplicaciones especificas de la EM en Quimica Inorganica.

Unidad 3. CRISTALOGRAFIA DE RAYOS X
Tema 6

Cristalografia.
- Conceptos basicos: Redes, planos, indices, simetria. Grupos puntuales y espaciales.
- Fenomenos de dispersion: Aspectos fisicos y geométricos de la difraccion.

Tema 7

Generacion de rayos X y su difraccién.

- Tubos convencionales, anodos rotatorios y sincroton.

- El factor de estructura. Simetria de la difraccion. Extinciones sistematicas.
- Goniémetros y detectores. Medida de intensidades. Analisis del espectro.

Tema 8

Resolucion de estructuras tridimensionales.

- Métodos de asignacion de fases.

- Determinacion de estructuras por métodos vectoriales y directos.

- Uso de bases de datos estructurales.

- Cristalografia para macromoléculas biolégicas. Bases de datos estructurales.
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10. Metodologia de ensefianza y aprendizaje y su relacion con las competencias
que debe adquirir el estudiante:

Metodologia Competencia Horas Horas de Total de
relacionada presenciales| trabajo horas
Unidad 1 (Clases) G1-G2/E1-E2 12 24 36
Unidad 2 (Clases) G1-G2/E1-E3 12 24 36
Unidad 3 (Clases) G1-G2/ E4-E7 14 22
Tutorias, seminarios [G3-G4 /E4-E7 4 13
cientificos, visita
fabricas/laboratorios,
etc.
Elaboracién y G3-G5/E1-E7 2 8 10
exposicion de trabajos
e informes
Pruebas de evaluacion|G1-G5 / E1-E7 2 6 8
escritas
Total 45 80 125
11. Sistemas de evaluacion:
Peso en la
Procedimiento calificacion
final
Participacién en la realizacién de actividades presenciales en clases, 20 %
seminarios y tutorias.
Entregas correspondientes a resolucién de cuestionarios y/o ejercicios 30 %
practicos.
Elaboracion y presentacion de trabajos individuales. 20 %
Pruebas escritas de caracter individual. 30 %
Total 100 %
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Evaluacion excepcional, si procede:

En segunda Convocatoria seran recuperables cada una de las partes contempladas en el
procedimiento de evaluacion, segtin la ponderacion especificada para cada una de
ellas.

12. Recursos de aprendizaje y apoyo tutorial:

Plataforma Ubu Virtual

13. Calendarios y horarios:

Calendario 2011-2012
Horarios 2011-2012

14. Idioma en que se imparte:

Espafiol/Inglés




