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Introduction to Chemical Research

La metodologia docent i I'avaluacié proposades a la guia poden experimentar alguna modificacié en funcio de
les restriccions a la presencialitat que imposin les autoritats sanitaries.

Professor/a de contacte Utilitzaci6 d'idiomes a l'assignatura

Nom: Josefina Pons Picart Llengua vehicular majoritaria: anglés (eng)

Correu electronic: Josefina.Pons@uab.cat
Prerequisits

cap

Objectius

Quimica Industrial i Introduccié a la Investigacié Quimica és un modul obligatori del Programa de master en
"Industrial Chemistry and Introduction to Chemical Research". L'objectiu d'aquest curs és adquirir nous
coneixements i habilitats en camps relacionats amb la Quimica Industrial i la Investigacié Quimica: Legislacio,
Patents, Disseny experimental, Cerca de treball, Introduccié a la quimica computacional, RMN, Introduccio a
la fotoquimica, Optimitzacio de recursos i avaluacié ambiental dels processos quimics, Risc i seguretat en
instal-lacions quimiques, i Técniques instrumentals de laboratori i analisi quimic (incloent espectrometria de
masses, cromatografia, microscopia, XRD, ICP i técniques avangades de laboratori).

Competencies

® Aplicar correctament les noves tecnologies de captacio i organitzacié d'informacié per solucionar
problemes en I'activitat professional.

® Avaluar correctament els riscos i I'impacte ambiental i socioeconomic associat a les substancies
quimiques especials.

® Definir conceptes, principis, teories i fets especialitzats de les diferents arees de la Quimica.

® Dissenyar processos que impliquin el tractament o eliminacié de productes quimics perillosos.

® |dentificar informacio de la literatura cientifica utilitzant els canals apropiats i integrar 'esmentada
informacioé per plantejar i contextualitzar un tema d'investigacio.

® QOperar amb instrumentacié avangada per a I'analisi quimica i la determinacié estructural.

® Que els estudiants siguin capacgos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat de formular
judicis a partir d'una informacio que, tot i ser incompleta o limitada, inclogui reflexions sobre les
responsabilitats socials i etiques vinculades a l'aplicacié dels seus coneixements i judicis.

® Que els estudiants sapiguin comunicar les seves conclusions, aixi com els coneixements i les raons
ultimes que les fonamenten, a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense
ambiguitats.

® Utilitzar terminologia cientifica en llengua anglesa per argumentar els resultats experimentals en el
context de la professié quimica.



® Valorar la dimensié humana, economica, legal i ética a I'exercici professional, aixi com les implicacions
mediambientals del seu treball.
Resultats d'aprenentatge

1. Aplicar correctament les noves tecnologies de captacié i organitzacié d'informacié per solucionar
problemes en l'activitat professional.

2. Aplicar les tecniques analitiques i técniques instrumentals avangades en un laboratori quimic
3. Avaluar els riscos i la seguretat en instal-lacions i laboratoris quimics
4. Caracteritzar materials i biomolécules.
5. Comparar les tecniques de microscopia i espectroscopia per a aplicacions de diferent naturalesa.
6. Conéixer els riscos ambientals associats a les substancies especials i els processos quimics
7. Descriure normes de qualitat i patents.
8. Dissenyar experiments quimics.
9. Dissenyar processos quimics respectuosos amb el medi ambient.
10. Identificar informacio de la literatura cientifica utilitzant els canals apropiats i integrar I'esmentada
informacio per plantejar i contextualitzar un tema d'investigacio.
11. Que els estudiants siguin capacos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat de formular

judicis a partir d'una informacio que, tot i ser incompleta o limitada, inclogui reflexions sobre les
responsabilitats socials i étiques vinculades a l'aplicacid dels seus coneixements i judicis.

12. Que els estudiants sapiguin comunicar les seves conclusions, aixi com els coneixements i les raons
ultimes que les fonamenten, a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense
ambiguitats.

13. Utilitzar terminologia cientifica en llengua anglesa per argumentar els resultats experimentals en el
context de la professio quimica.

14. Valorar la dimensié humana, economica, legal i &tica a I'exercici professional, aixi com les implicacions
mediambientals del seu treball.

Continguts

M1: Industria i investigacio en quimica: Temes especialitzats en teoria i practica
- Legislacio.

- Patents.

- Disseny experimental.

- Recerca de feina.

- Introduccio a la quimica computacional.

- RMN (resolucié teorica + resolucié de problemes + curs practic introductori)
- Introduccio a la fotoquimica.

- Optimitzacio de recursos i avaluacié ambiental de processos quimics.

- Risc i seguretat en instal-lacions quimiques.

- Técniques instrumentals de laboratori i analisi quimica.

Espectrometria de masses, cromatografia

Microscopia

XRD

ICP
Técniques avangades de laboratori



Metodologia

Classes de Teoria / Treball Individual:

L'alumne adquireix els coneixements propis de la assignatura assistint a les classes
magistrals i complementant-les amb I'estudi personal dels temes explicats. Les classes
de teoria poden incloure classes magistrals, resolucié de problemes (cassos practics o
supaosits teorics) i seminaris.

Practiques de Laboratori:

Es programen practiques de laboratori per assolir les competéncies especifiques
corresponents.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, per a la

complementacié per part de I'alumnat de les enquestes d'avaluacié de I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de Teoria 43 1,72 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,13, 14

Sessions de laboratori 16 0,64 1,2,3,5,6,8,9,10, 11,12, 13, 14

Tipus: Autdonomes

Treball Individual 146 5,84 1,3,4,56,7,8,9,10, 11,12, 13, 14

Avaluacié

- Cada professor decideix el nombre i la tipologia de les activitats d'avaluacié: presentacions orals, examens
escrits, lliurament d'articles discultits, petites proves ...

- La nota final del modul sera la suma de les notes de cada professor multiplicat pel percentatge de les seves
classes en l'ensenyament total del modul.

- Les qualificacions dels examens escrits han de ser superiors a 3,5 per fer mitjana amb altres notes del
professor i / o del modul.

- Hi haura un periode al gener per repetir els examens escrits amb una qualificacié inferior a 5. En el cas dels
examens amb notes inferiors a 3.5, aquesta recuperacio sera obligatoria per a I'estudiant. En el cas
d'examens amb notes entre 3,5 i 5, aquesta recuperacio sera opcional.

- Si un alumne no arriba a una qualificacié de 3,5 després de I'examen de recuperacio al gener, el coordinador
del modul podria decidir fer mitjana aquesta qualificacié amb la resta del modul. No obstant aix0, aquesta
opcié només es pot considerar per dos examens escrits en tot el master.

- Les qualificacions d'altres activitats d'avaluacié (és a dir, presentacions orals) promitjaran amb la resta de les

notes del professor / modul independentment del valor. No hi haura opcié de repetir aquestes activitats
d'avaluacié.

Activitats d'avaluacio




Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Defensa oral de treballs 20% 4 0,16 1,3,6,8,9,10, 11, 12,13, 14
Proves teoriques-practiques 40% 10 0,4 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14
Treballs / informes 40% 6 0,24 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14
Bibliografia
Patents

http://www.ub.edu/centredepatents/es/
http://www.oepm.es/es/propiedad_industrial/index.html
http://www.epo.org/law-practice.html
http://e-courses.epo.org/wbts/htgaep_en/index.html

Experimental design

Richard G. Brereton, "Applied Chemometrics for Scientists", 2007, chapter 2, Wiley Chichester.

Rolf Carlson & Johan E. Carlson, "Design and optimization in organic synthesis", 2005, Series Data Handling
in Science and Technology Vol. 24, Elsevier Amsterdam.

Gareth A. Lewis; Didier Mathieu & Roger Phan-Tan-Luu, "Pharmaceutical experimental design", 1999, Marcel
Dekker NY.

Introduction to computational chemistry

C. J. Cramer, "Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models", 2004, Wiley, 2nd edition.

F. Jensen, "Introduction to Computational Chemistry", 2007, Wiley, 2nd edition.

E. G. Lewars, "Computational Chemistry: Introduction to the Theory and Applications of Molecular and
Quantum Mechanics", 2011, Springer, 2nd edition.

D. C. Young, "Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying Techniques to Real-World Problems",
2001, Wiley.

Introduction to Photochemistry
Angelo Albini, "Photochemistry: Past, Present and Future", 2016, Springer-Verlag, Berlin Heidelberg.
Resource optimization and environmental assessment of chemical processes

Xavier Doménech, "Quimica Verde", 2005, Editorial Rubes, ISBN 9788449701818.

Risk Assessment and Sustainable Chemistry: http://www.epa.gov/nrmrl/std/index.html

Life Cycle Assessment: http://www.epa.gov/nrmrl/std/Ica/resources.html

Donald Mackay, "Multimedia Environmental Models", 2001, Lewis Publishers, ISBN 1-56670-542-8.

Risk and safety in chemical facilities

D.J. Knight, "EU Regulation of Chemicals: REACH", 2005, Rapra Review ReportN. 181, RapraTechnology
Limited, Shawbury UK.

Regulation (EC) No 1907/2006 of the European Parliament and of the Council of 18 December 2006
concerning the Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction of Chemicals (REACH), establishing a
European Chemicals Agency.

Laboratory instrumental techniques and chemical analysis

Thomas T. Tidwel, "Wilhelm Schlenk: The Man Behind the Flask", Angew. Chem. Int. ed. 2001, 40, 331-337.



Duward F. Shriver, M. A. Drezdzon, "The Manipulation of Air-Sensitive Compounds", 1986, J. Wiley and Sons:
New York.
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ChemBioDraw



