GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA
ESPECTROSCOPIA AVANZADA

MODULO/MATERIA ASIGNATURA CURSO | SEMESTRE CREDITOS CARACTER

Avances en Quimica Espectroscopia Avanzada 19 1¢ 3 OPTATIVO

DIRECCION COMPLETA DE CONTACTO PARA TUTORIAS

PROFESOR(ES . .. ) L.
(ES) (Direccion postal, teléfono, correo electrénico, etc.)

Dpto. Quimica Fisica, 12 planta-Edificio Quimica |,
Facultad de Ciencias
Teléfono: 958244076

Obdulio Lépez Mayorga Correo electronico: olopez@ugr.es

HORARIO DE TUTORIAS

Lunes, Martes y Miércoles de 12:00-14:00

MASTER EN EL QUE SE IMPARTE OTROS MASTERES A LOS QUE SE PODRIA OFERTAR

Ciencias y tecnologias quimicas, KHEMIA

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES (si procede)

Conocimientos fundamentales de Fisica, Mecdnica Cudntica y estructura molecular.

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (SEGUN MEMORIA DE VERIFICACION DEL MASTER)

Medida y procesamiento de las sefiales espectroscépicas. Dispersion de luz y sus aplicaciones. Espectroscopia infrarroja de
transformada de Fourier (FT-IR). Espectroscopias UV-visible y de Luminiscencia. Resonancia magnética nuclear (RMN).

COMPETENCIAS GENERALES Y ESPECIFICAS DE LA ASIGNATURA

* Competencias basicas (CB):

- CBO6: Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacién de ideas, a menudo en un contexto de investigacién.

- CBO7: Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de
estudio.

- CBO8: Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a
partir de una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y
éticas vinculadas a la aplicacién de sus conocimientos y juicios

- CB10: Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
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habrd de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

* Competencias transversales (CT):

- CT02: Capacidad de gestion del tiempo (referida a su organizacion y planificacion).
- CT06: Trabajo en equipo.

* Competencias especificas (CE):

- CEO1: Poseer y comprender conocimientos quimicos avanzados, tanto a nivel tedrico como de su aplicacién practica.

- CE02: Aplicar conocimientos tedrico-practicos a la resolucion de problemas cientifico-técnicos relacionados con las
ciencias y tecnologias quimicas.

- CEO3: Comprender, analizar y solucionar problemas avanzados relacionados con la Quimica mediante el uso de las
herramientas y metodologias aprendidas.

- CE12: Aplicar metodologias para la caracterizacion y andlisis de productos quimicos.

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)

* Tras cursar esta asignatura, el estudiante sabrd/comprendera:

(1) Las caracteristicas espectrales basicas, tales como anchura de linea espectral y resolucidn, relacion sefial/ruido y los
métodos para su optimizacion.

(2) Diferenciar entre los diferentes tipos de dispersion de la radiacidon electromagnética (REM).

(3) Los fundamentos avanzados de la transformada de Fourier y su aplicacién en técnicas espectroscépicas como la
espectrometria infrarroja.

(4) Los fundamentos tedricos de la Resonancia Magnética Nuclear (RMN) a través de las descripciones mecano-clasica, no
relativista, y mecano-cudntica.

(5) La instrumentacion de los modernos espectrémetros de RMN, sus caracteristicas y requerimientos experimentales.

(6) Las diferentes etapas de un experimento RMN: preparacion de las muestras, edicion de parametros espectrales,
seleccion del programa de pulsos, adquisiciéon de datos, apodizacién, transformacion rapida de Fourier (FFT), correccidén de
fase y linea base, etc.

* A su vez sera capaz de:

(a) Comprender cualquier parametro caracteristico de una REM.

(b) Predecir los resultados de la interaccién entre la REM y la materia.

(c) Aplicar métodos de optimizacidon de las caracteristicas espectrales de las bandas de cualquier tipo de espectro, para
mejorar la sensibilidad (relacién sefial/ruido), la resolucién (anchura de linea espectral), etc.

(d) Aplicar correctamente cualquiera de las ecuaciones derivadas de los fundamentos de la RMN.

(e) Describir los componentes fundamentales y su interrelacion en un moderno espectrémetro RMN.

(g) Procesar de forma completa la atenuacién libre de la induccién (FID) como sefial en el dominio del tiempo de un
experimento sencillo para obtener el espectro monodimensional correcto.

(h) Analizar experimentos bidimensionales COSY, NOESY, TOCSY, etc.
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TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

I. Introduccién a los métodos experimentales espectroscopicos. Concepto de espectroscopia. Absorcién, Emision y
Dispersidn de la radiacién electromagnética. La radiacién electromagnética. Modelos y regiones del espectro. Modelo
ondulatorio o electromagnético clasico. Modelo corpuscular de la radiacién electromagnética. Regiones del espectro
electromagnético. Descripcion de la interaccién de la REM con la materia. Descripcién clasica y descripcién mecano-
cuantica. Caracteristicas espectrales. Anchura de linea espectral y resolucidn, relaciéon sefial/ruido.

Il. Espectroscopia y Transformada Rdapida de Fourier (FFT). Revisidon de los conceptos de serie de Fourier y su limite La
transformada de Fourier. El algoritmo “Fast Fourier Transform (FFT)”. Dominios de los parametros espectroscépicos y
variables conjugadas. Principales casos de espectroscopias basadas en la FFT.

IIl. Resonancia Magnética Nuclear de alta resolucidon para la determinacion de estructuras moleculares. Descripcion
mecano-clasica, no relativista, del fendmeno RMN. Modelo vectorial. Introduccidn a la descripcidén mecano-cuantica de la
RMN. El experimento RMN en los espectrometros de Transformada de Fourier. El espectrometro de RMN de alta
resolucion. Caracteristicas instrumentales. Apantallamiento y desapantallamiento electrénico. El desplazamiento quimico.
La estructura fina del espectro de RMN. Acoplamiento escalar. Procesos de relajacion. Efecto Nuclear Overhauser. RMN de
~ , . . 1 13 . ge . . .2
pequeiias moléculas. Espectros monodimensionales de "H y ~C. RMN bidimensional. Experimentos de correlacién
homonuclear y heteronuclear. Aspectos generales de la determinacién de la estructura de Macromoléculas mediante
RMN.

IV. Dispersion elastica y dinamica de la radiacion electromagnética. Introduccion. Dispersion Elastica o Rayleigh de la
radiacion electromagnética producida por una molécula aislada. Dispersién Elastica o Rayleigh de la radiacidon
electromagnética producida por un conjunto de particulas. Dispersién Elastica o Rayleigh de disoluciones de
macromoléculas. Aplicaciones de las medidas de dispersién elastica o Rayleigh. Dispersién dindmica de la radiacidon
electromagnética (DLS). Introduccion. Funcién de correlacién. Funcion de correlacion en dispersion dinamica.
Determinacién de la funcion de correlacién mediante DLS. Movimiento Browniano. Determinacidn del coeficiente de
difusion mediante DLS. Determinacién del tamafio de las particulas en solucién. Polidispersidad. Sistema de medida de
dispersion dindmica. Aplicacién de DLS a la caracterizacion de macromoléculas.

V. Revision y aplicaciones de la espectroscopia infrarroja (IR). Introduccion y regiones del espectro infrarrojo. Rotaciones
y vibraciones moleculares en el origen de la espectroscopia IR. Modelos cldsico y cuantico de las vibraciones moleculares.
Espectrometros FTIR (Fourier Transform InfraRed). Relacidn entre interferograma y espectro IR. Ventajas de la técnica FTIR
frente a la técnica IR dispersiva. Aplicaciones generales. Aplicaciones a Proteinas y ADN.

VI. Espectroscopia UV-V. Revision y Pardmetros de los espectros electronicos. Fundamentos de la espectroscopia
electrénica. Transiciones electrdnicas que implican electrones T, G y n. Transiciones electrénicas que implican electrones d
y f. Absorciéon por transferencia de carga. Grupos cromdforos de interés. Aplicaciones generales y aplicaciones en
Proteinas y en Acidos nucleicos.

VII. Espectroscopia de emision molecular. Relajacion no radiativa (Conversion interna y relajacion molecular). Relajacion
radiativa: Fluorescencia, Fosforescencia y Quimioluminiscencia. Tiempos de vida de la fluorescencia, tiempo de vida
intrinseco y experimental. Geometria de la mediciéon de fluorescencia y aspectos instrumentales de los fluorometros
modernos. Medicidn de tiempos de vida, Quenching estatico, Quenching dindmico (colisional) y Quenching dinamico por
mecanismo de Forster (FRET). Energia de transferencia por resonancia de fluorescencia (Fluorescence Resonance Energy
Transfer (FRET)).
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ENLACES RECOMENDADOS

. . 1 o o . .
En los siguientes enlaces' se indican otros enlaces de interés para el curso.

http://adela.ugr.es/moodle/
http://www.ugr.es/~olopez/estruct_macromol/
™ Estos enlaces estan activos a fecha de Ia publicacién “on-line” de la guia docente

METODOLOGIA DOCENTE

- Clases magistrales/expositivas.
Las lecciones consistiran en una sintesis rdpida que el profesor hara del contenido de los apuntes y guia en los recursos
que se ofrecen en la web sobre cada uno de los temas tratados.

- Clases de resolucién de problemas.
Las clases de ejercicios de calculo e interpretacién de espectros supondrdan un porcentaje elevado de las clases
presenciales.

- Seminarios.
Utilizados tanto para aclarar dudas planteadas y abordar aspectos complementarios no tratados en las clases magistrales.

- Tutoria programada.

- Estudio y trabajo auténomo individual o en grupo.
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La asignatura contempla ademas una visita al Centro de Instrumentacién Cientifica de la Universidad de Granada donde se
visitara en el Servicio de Analisis y Determinacion Estructural, concretamente el servicio de RMN.

* MATERIAL DOCENTE:

El material docente proporcionado consiste en APUNTES (en formato pdf), EJERCICIOS (ejercicios de cdlculo e
interpretacion de espectros), PRESENTACIONES (de clase), PROGRAMAS (de dominio publico utiles para el andlisis de
estructuras de moléculas, simulacion e interpretacion de espectros. Rasmol, RasTop131, Chime, Protein Explorer,
Spdbviewer, MolMol, VMD, ViewerLite, MestRec, NewFID, NMRSpin, etc). WWW (direcciones de paginas web con
contenidos relevantes para la asignatura), INSTRUCCIONES (para el uso del material).

El material se proporciona a través de una plataforma docente basada en Moodle. Dicha plataforma permite ademas una
interaccion agil con el estudiante mediante su participacién en foros de discusién, listas de distribucién de correo
electrdnico, cuestionarios e intercambio de material y trabajos.

EVALUACION (INSTRUMENTOS DE EVALUACION, CRITERIOS DE EVALUACION Y PORCENTAJE SOBRE LA CALIFICACION
FINAL, ETC.)

- EVALUACION CONTINUA
(A) Instrumentos de evaluacion:

- Prueba escrita (final de la materia). Examen en el que el alumno podra hacer uso de apuntes, textos, etc. Su contenido y
duracion seran establecidos de acuerdo con la Normativa de Evaluacion y Calificacién aprobada por la UGR en Consejo de
Gobierno de 20 de Mayo de 2013.
- Evaluacidn de asistencia y participacién activa. Se valorara tanto el interés del alumno (que se refleja principalmente en
la asistencia regular a las clases), como su participacién activa en las discusiones que se desarrollan en las mismas.
También se consideraran:

(1)) El progreso del alumno en los conocimientos impartidos, que podra valorarse segln su capacidad de

abordaje de los problemas que se van proponiendo a medida que se desarrolla el curso.

(2) La correccidn y calidad de la resolucion de los ejercicios propuestos.

(B) Criterios de evaluacion y porcentaje sobre la calificacion final:

o . % sobre
Criterio de evaluacién e iz g
la calificacidn final
- Conocimientos tedricos adquiridos.........cucueieieiieieiee et 50

- Valoracidén de actitudes e iniciativas de participacion activa e interactiva
en el desarrollo de la clase, en las tutorias, o en el grado de compromiso
en el desarrollo de los trabajos planeados, en las practicas de laboratorio 10
o cualquier otra tarea asignada, pudiéndose evaluar, si procede, la
capacidad de trabajo €N eqUIPO0......ccceeiciiciiveii ittt e
- Desempefio en la realizacion del trabajo experimental, manejo de

instrumentacién y software, andlisis e interpretacién de datos 25
experimentales y elaboracién de registros e informes de resultados...........
- Resolucidn de ejercicios 0 ProyeCtOS.......cccveveeierereereseseessriereeeeeeeeesseveeeens 15
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- EVALUACION UNICA FINAL

- Examen final. Este sistema de evaluacién serd aplicable Unicamente para evaluar a alumnos que, de acuerdo con la
Normativa de Evaluacidén y Calificacién aprobada por la UGR en Consejo de Gobierno de 20 de Mayo de 2013 elijan esta
modalidad de evaluacién. Esta opcion debe ser comunicada por escrito a la Coordinadora del Master durante los
primeros quince dias desde el comienzo de imparticion de la materia. Su formato (preguntas largas, cortas, etc.) sera
seleccionado por el equipo docente encargado de impartir la materia. La puntuacion obtenida en este examen constituira
el 100% de la calificacién otorgada siguiendo este tipo de evaluacién.

INFORMACION ADICIONAL

e Escuela Internacional de Posgrado (Universidad de Granada): http://escuelaposgrado.ugr.es/
* Pagina web del Master: http://masteres.ugr.es/khemia/
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