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Edificio

Josefa Laurentina Donoso Pardo
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Contextualizacion
.|

El profesorado
Profesor responsable: Dra. Josefa Donoso Pardo

La Dra. Donoso es Catedratica de Quimica Fisica en el Departamento de Quimica de la UIB desde el afio
2004. Obtuvo su licenciatura en Ciencias Quimicas en la Universidad Complutense de Madrid en 1978 y
el Doctorado en Ciencias (Quimica) en la UIB en el afio 1984. Forma parte del grupo de investigacion
"Reactividad Molecular y disefio de farmacos" de la UIB, integrado en el IUNICS.

Su trabajo de investigacion se ve reflejado en mas de un centenar de articulos cientificos publicados en diversas
revistas internacionales de alto indice de impacto y mas de un centenar de comunicaciones, ponencias y
conferencias convidadas en encuentros cientificos y congresos especializados, nacionales e internacionales.
En la metodologia experimental de sus trabajos de investigacion utiliza habitualmente la espectrometria optica
ultravioleta visible, tanto de absorcion como de fluorescencia, para el estudio de los mecanismos de las
reacciones quimicas, de la estructura molecular y de la estabilidad termodinamica de las moleculas.

La asignatura

La asignatura de Espectroscopia Optica Aplicada esta incluida en el médulo de Técnicas Instrumentales en el
Measter en Ciencia y Tecnologia Quimica y es una asignatura de caracter obligatorio. El objetivo fundamental
del moduloes dotar al alumnado de los conocimientos y competencias necesarios para poder realizar con
solvencia los trabajos experimentales mas habituales en investigacion quimica.

Generalmente la espectroscopia Optica trata todos aquellos aspectos espectroscopicos que tienen que ver con la
interaccion entre la componente eléctrica de la luz y la materia; de manera que, en los tratados especializados
correspondientesse suele incluir la espectroscopia de absorcion y de emision de &tomos y moléculas en todo
el rango espectral, asi como la espectroscopia de reflexion y de dispersion. El contenido de la asignatura que
se trata aqui es mucho mas restrictivo y se reduce exclusivamente al rango espectral ultravioleta-visible.
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Los descriptores que el plan de estudios indica para esta asignatura son: "Tecnologias avanzadas de
espectroscopia UV-visible. Andlisis de bandas. Espectroscopia de fluorescencia avanzada. Aplicacion al
estudio de biomoléculas y a la determinacion de contaminantes" que, como puede apreciarse, tienen un caracter
marcadamente aplicado. Es por esto que aproximadamente dos tercios de las sesiones docentes presenciales
se dedican al trabajo practico de laboratorio y seminarios.

Por otro lado hay que sefialar que en el médulo de Técnicas Instrumentles del master, esta incluida otra
asignatura especificamene dedicada al estudio de la espectroscopia atdmica de emision y absorcién, motivo
por el que aqui solo se hace referencia a la espectroscopia molecular 6ptica UV-visible

Requisitos
|
Es una asignatura bésica y obligatoria del Master en Ciencia y Tecnologia Quimica, por tanto no tiene
mas requisitos que los necesarios para la admision a la titulacién, es decir, tener un nivel de formacion y
competencial equivalente al de un graduado en quimica.

Es muy conveniente tener un buen conocimiento de idioma inglés, dado que una buena parte de la bibliografia
esta editada en este idioma

Asi mismo es muy conveniente tener un conocimiento del uso de ordenadores personales y paquetes estandar
de software a nivel de usuario (edicion de textos y graficos, tratamiento de resultados experimentales, analisis
matematico de funciones, etc)

Recomendables

Tal como se apuntd anteriormente, es muy conveniente tener un buen conocimiento de idioma inglésy del
uso de ordenadores personales y paquetes estindar de software a nivel de usuario.

Se debe tener un conocimiento de quimica cuantica equivalente al exigido en la titulacion de grado en quimica

Competencias

Especificas

* Desarrollar habilidades tedrico-practicas en el manejo y aplicacion de técnicas analiticas instrumentales
de amplio espectro (espectroscopia optica) .

* Comprension y dominio de las técnicas de caracterizacion de compuestos moleculares y capacidad para
relacionar las caracteristicas espectroscopicas con la estructura molecular .

* Capacidad para la aplicacion de metodologias analiticas instrumentales a la resolucion de problematicas
medioambientales, bioldgicos y agroalimentarios .

* Capacidad de planificar la experimentacion de acuerdo con los modelos teéricos y los procedimientos
experimentales establecidos .

Genéricas

* No se han descrito competencias genéricas para esta asignatura .
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Basicas

* Se pueden consultar las competencias basicas que el estudiante tiene que haber adquirido al finalizar el
master en la siguiente direccion: http://estudis.uib.cat/es/master/comp_basiques/

Contenidos

|
Los contenidos que se describen a continuacion son el desarrollo de los descriptores de la asignatura que
aparecen en el Plan de Estudios verificado de la titulacion.

Contenidos tematicos

Bloque tematico I. Fundamentos mecanocuanticos de la espectroscopia optica molecular
Para justificar la técnica experimental y la informacion molecular cualitativa y cuantitativa
que se puede obtener con ella, en este capitulo se presenta un resumen de la funcién de
onda electronica molecular en el estado fundamental y los estados excitados. Se describen los
fenémenos a los que puede dar lugar la interaccion del campo eléctrico oscilante de la radiacion
UV-Vis con la materia y se describen las caracteristicas de los fenomenos de absorcion, emision,
refraccion y dispersion de luz.

Bloque tematico II. La espectroscopia UV-vis de absorcion molecular
Se dedica este capitulo al estudio de las caracteristicas de la espectroscopia de absorcion
molecular en el rango espectral ultravioleta-visible: las reglas de seleccion, la estructura de las
bandas, etc.

Se presta particular atencion a la descripcion y el estudio del espectro de los cromoéforos mas
habituales en biomoléculas y contaminantes y el efecto que sobre ellos tiene el cambio de
temperatura, pH y disolvente

Es en este capitulo en donde se tratan las ventajas del tratamiento matematico del espectro de
absorcion: utilidad de la primera y segunda derivada y la deconvolucion del espectro global.

Se estudian también otros aspectos técnicos de la espectroscopia como la espectroscopia de
diferencia, la espectroscopia dual y el analisis de multicomponentes

Casos de estudio: ejemplos del uso de la espectroscopia de absorcion uv-visible en el estudio y
tratamiento de problemas quimicos, medioambientales y biologicos

Bloque tematico III. Espectroscopia de fluorescencia
En este capitulo se incluyen todos los aspectos tedricos relativos a la espectroscopia
de fluorescencia molecular: los fundamentos mecanocuanticos (diagramas de Jablonski),
el rendimiento cuantico, la influencia del disolvente, el fenomeno de la atenuacion de
fluorescencia (quenching), la anisotropia de la fluorescencia, el tiempo de vida de la
fluorescencia, etc.

Casos de estudio: ejemplos del uso de la espectroscopia de fluorescencia en el estudio y
tratamiento de problemas quimicos, medioambientales y bioldgicos

Bloque tematico IV. Instrumentacion en la espectroscopia 6ptica molecular
Este capitulo se ocupa de las cuestiones técnicas de la espectroscopia de absorcion uv-vis
molecular: descripcion de los espectrofotometros UV-vis de uso mas habitual (fuentes de luz,
monocromadores, detectores, portamuestras, cubetas, etc.) asi como a las fuentes de error mas
habituales en este tipo de técnicas (el ruido, la radiacion de stray, las medidas en muestras
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turbias). Los espectrofotdmetros utilizados para el seguimiento de las cinéticas rapidas mediante
flujo detenido (stopped flow) tienen también su ubicacién en este capitulo.

También aqui se incluyenlos aspectos técnicos de este tipo de espectroscopia: los requerimientos
de un buen espectrofluorimetro y de la metodologia de medida

Bloque tematico V. Experimentacion en espectrofluorimetria y espectroscopia de absorcion Uv-
visible
Practicas en el laboratorio de experimentacion en donde se utilicen las técnicas de
espectrometria dptica objeto de esta asignatura.

Tratamiento matematico de resultados experimentales. Métodos de ajuste y deconvolucion de
espectros.

Metodologia docente

. ___________________________________________________________________________________________________________________|
Actividades de trabajo presencial (0,72 créditos, 18 horas)

Modalidad Nombre Tip. agr.  Descripcion Horas

Clases tedricas Clases tedricas Grupo grande (G) Las clases tedricas expositivas del profesor tienen como 8
finalidad presentar y explicar los conceptos y procedimientos
que se contemplan en los contenidos de la asignatura.

Estas presentaciones se realizardn fundamentalmente con
ayuda de documentos Power Point en los que se destacan los
aspectos fundamentales del programa. También se utilizaran
las pizarras tradicionales, fundamentalmente como soporte
para el desarrollo matematicos de aquellos aspectos del
programa que lo requieran y para la realizacién de los
problemas numéricos relacionados

La documentacién empleada en estas sesiones estard a
disposicion del alumnado en la pagina de la asignatura en
Campus Extens

Clases de Practicas de Grupo Para que el alumnado profundice en el manejo de las técnicas 10
laboratorio laboratorio mediano 2 (X) sobre las que versa esta asignatura y experimente con su

utilizacion para el estudio y el tratamiento de problemas de

interés medioambiental, quimico y bioldgico, se realizaran

practicas sobre estos asuntos de interés

La documentaciéon empleada en estas sesiones estard a
disposicion del alumnado en la pagina de la asignatura en
Campus Extens

Al inicio del semestre estard a disposicion de los estudiantes el cronograma de la asignatura a través de la
plataforma UlBdigital. Este cronograma incluird al menos las fechas en las que se realizaran las pruebas de
evaluacion continua y las fechas de entrega de los trabajos. Asimismo, el profesor o la profesora informara
a los estudiantes si el plan de trabajo de la asignatura se realizara a través del cronograma o mediante otra
via, incluida la plataforma Aula Digital.

Actividades de trabajo no presencial (2,28 créditos, 57 horas)
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Modalidad Nombre Descripcion Horas
Estudio y trabajo  Trabajo individual del El alumno ha de trabajar sobre los contenidos expuestos en las clases 32
auténomo alumno expositivas de teoria, asi como sobre los problemas planteados i/o resueltos
individual
El alumno, de manera individual ha de realizar un informe de las practicas
realizadas en las sesiones de laboratorio en donde se traten especificamente
los procedimientos realizados, los resultados obtenidos y su tratamiento
matematico.
El informe de las sesiones de practicas, asi como cualquier otro documento
que deba elaborarse sobre los contenidos de la asignatura se entregara
en formato electronico a través de las herramientas correspondientes del
software de gestion académica Moodel (Campus Extens)
Estudio y trabajo  estudio de casos practicos Se trabajara en pequefios grupos (parejas o trios) en la busqueda de ejemplos 25
autdonomo en grupo representativos de los aspectos que trata la asignatura en la bibliografia

especializada.

El grupo de alumno habra de estudiar ejemplos concretos ya resueltos y
publicados en revistas o en libros especializados (habitualmenteeditados en
idioma inglés) y eleborar un informe sobre el trabajo que se realiza y la
innovacion/adecuacion de la/s técnica/s utilizada/s

En este apartado de actividades también se incluyen la resolucion de
problemas numéricos o supuestos practicos.

Se espera que con esta modalidad de metodologia docente el alumno
sepa coordinar esfuerzos con sus compaiierospara alcanzar con éxito los
objetivos que se proponen

Riesgos especificos y medidas de proteccion

Las actividades de aprendizaje de esta asignatura no conllevan riesgos especificos para la seguridad y salud
de los alumnos y, por tanto, no es necesario adoptar medidas de proteccion especiales.

Evaluacion del aprendizaje del estudiante

___________________________________________________________________________________________________________________|
Los criterios de evaluacion que se exponen aqui son los que se utilizan para calibrar el grado de adquisicion
de las competencias requeridas

Fraude en elementos de evaluacion

De acuerdo con el articulo 33 del Reglamento académico, "con independencia del procedimiento disciplinario
que se pueda seguir contra el estudiante infractor, la realizacion demostradamente fraudulenta de alguno de
los elementos de evaluacion incluidos en guias docentes de las asignaturas comportara, a criterio del profesor,
una minusvaloracion en su calificacion que puede suponer la calificacion de «suspenso 0» en la evaluacion
anual de la asignatura”.
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Practicas de laboratorio
Modalidad Clases de laboratorio
Técnica Técnicas de observacion (no recuperable)
Descripcion Para que el alumnado profundice en el manejo de las técnicas sobre las que versa esta asignatura y

experimente con su utilizacion para el estudio y el tratamiento de problemas de interés medioambiental,
quimico y bioldgico, se realizaran practicas sobre estos asuntos de interés La documentacion empleada en
estas sesiones estara a disposicion del alumnado en la pagina de la asignatura en Campus Extens

Criterios de evaluaciéon Se valorala actitud y la aptitud del alumna en el laboratorio: dominio de los procedimientos y de las técnicas
experimentales. Uso correcto y eficaz del instumental del laboratorio

Porcentaje de la calificacion final: 20%

Trabajo individual del alumno

Modalidad Estudio y trabajo auténomo individual
Técnica Informes o memorias de practicas (no recuperable)
Descripcion El alumno ha de trabajar sobre los contenidos expuestos en las clases expositivas de teoria, asi como sobre

los problemas planteados i/o resueltos El alumno, de manera individual ha de realizar un informe de las
practicas realizadas en las sesiones de laboratorio en donde se traten especificamente los procedimientos
realizados, los resultados obtenidos y su tratamiento matematico. El informe de las sesiones de practicas, asi
como cualquier otro documento que deba elaborarse sobre los contenidos de la asignatura se entregara en
formato electronico a través de las herramientas correspondientes del software de gestion académica Moodel
(Campus Extens)

Criterios de evaluacion Se evaluala correcta elaboracion y presentacion de la memoria de practicas, tanto en los aspectos formales
(edicion de texto, tablas, figuras) como el la calidad de los datos obtendos y el tratamiento matematico de los
resultados experimentales.

Se valoraasi mismo la correcta fundamentacion de los experimentos realizados y las conclusiones cientificas
de la practica.

Porcentaje de la calificacion final: 40%

estudio de casos practicos

Modalidad Estudio y trabajo auténomo en grupo
Técnica Trabajos y proyectos (no recuperable)
Descripcion Se trabajara en pequeflos grupos (parejas o trios) en la busqueda de ejemplos representativos de los aspectos

que trata la asignatura en la bibliografia especializada. El grupo de alumno habra de estudiar ejemplos
concretos ya resueltos y publicados en revistas o en libros especializados (habitualmenteeditados en idioma
inglés) y eleborar un informe sobre el trabajo que se realiza y la innovacion/adecuacion de la/s técnica/s
utilizada/s En este apartado de actividades también se incluyen la resolucion de problemas numéricos o
supuestos practicos. Se espera que con esta modalidad de metodologia docente el alumno sepa coordinar
esfuerzos con sus compafierospara alcanzar con éxito los objetivos que se proponen

Criterios de evaluacion El pequeio grupo de trabajo (parejas o trios) habra de trabajar en un espacio colaborativo accesible desde la
pagina en CE y supervisable por el profesor. Se valora el trabajo colaborativo del alumnado.

Se valorara la actualizacion/adecuacion de los experimentos elegidos para su andlisis y estudio
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Se valorara la memoria del trabajo realizado.

Porcentaje de la calificacion final: 40%

Recursos, bibliografia y documentacion complementaria
|

A través de la biblioteca de la UIB se podra tener acceso a un buen nimero de bases de datos y de recursos
electronicos que seran imprescindibles a la hora de realizar busquedas biblograficas para la realizacion de los
proyectos y trabajos establecidos.

http://biblioteca.uib.cat/
http://biblioteca.uib.cat/oferta/recursos_electronics/

Bibliografia basica

Optical spectroscopy in chemistry and life sciences . W. Schmidt. Wiley-VCH Verlag GmbH and Co.
Weinheim (2005)

Molecular fluorescence. Principles and applications. B. Valeur.Wiley-VCH Verlag GmbH and Co. (2001)
Spectrometry and spectrofluorimetry. Practical approach. M. G. Gore (ed). Oxford university press. Oxford
(2000)

Bibliografia complementaria

Spectrometry and spectrofluorimetry. A practical approach. D.A. Harris and C. L. Bashford (ed). IRL press.
Oxford (1987)

UV-Vis spectroscopy and its applications. H. H. Perkampus. Springer-Verlag. Berlin (1992)

Principles of fluorescence spectroscopy . J.R. Lakowicz. Kluwer Academic. New York (1999)

Biological spectroscopy. 1.D. Campbell and R.A. Dwek. Benjamin/Cummings Pub. Menlo Park (1984)
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