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Guia docente 2012 /2013

Facultade de Quimica

Facultade de Quimica

Os estudos para exercer a profesién de quimico tefien ampla tradicién na Universidade de Vigo. Dende os primeiros albores
dos campus universitarios de Vigo e Ourense, hai mais de 30 anos, a docencia da Quimica tivo un papel relevante coa oferta
do primeiro ciclo da Licenciatura. A reordenacién do Sistema Universitario de Galicia nos anos 90 e o actual proceso de
implantacién do Espazo Europeo de Educacién Superior (EEES) modificaron formalmente a oferta de titulaciéns, pero non o
espirito pioneiro dos quimicos na procura dun mellor servizo & sociedade.

[y

Enlace @ paxina web da Facultade de Quimica:

http://quimica.uvigo.es

Titulacions impartidas no centro

e Grao en Quimica

Mésteres e Doutoramentos:

o Quimica Avanzada / Ciencia e Tecnoloxia Quimica (interuniversitario con Mencién hacia la Excelencia)
o Quimica Tedrica e Modelizaciéon Computacional (interuniversitario con Mencién hacia la Excelencia)
o Ciencia e Tecnoloxia de Coloides e Interfases (interuniversitario con Mencién hacia la Excelencia)

Mdster profesionalizante:

o Ciencia e Tecnoloxia de Conservacion de Produtos da Pesca

Licenciatura en Quimica

Servizos do centro

O Decanato da Facultade de Quimica estd situado no primeiro andar do bloque E e a Delegacién de Alumnos de Quimica
estd situada na planta baixa do mesmo bloque.

A Facultade dispdn de Aula de Informatica e Aula de Videoconferencia, situadas no bloque E, planta baixa.

Ademais, o edificio de Ciencias Experimentais conta cos seguintes servizos centralizados para os alumnos das tres
facultades que alberga:

- Secretaria de alumnos e conserxeria (pavillén de servizos centrais)
- Cafeteria e comedor
- Reprografia (pavillén E)

- Biblioteca (Edificio anexo)
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Calendario académico

]

Calendario do curso 2012-13 na Facultade de Quimica

Master Universitario en Quimica Teodrica e Modelizacion
Computacional. R.D. 1393/2007

Materias

Curso 1

Cddigo Nome Cuadrimestre Cr.totais

V11M030V01104 Curso de Nivelacién (Fisica) 1c 5

V11M030V01105 Curso de Nivelacién 1c 5
(Quimica)

V11M030V01107 Curso de Nivelacion 1c 5
(Matematicas)

V11M030V01202 Curso de Idiomas (Lingua An 5
Europea)

V11M030Vv01203 Estrutura Electrénica An 5

V11M030V01204 Dinamica da Reaccion An 5
Quimica

V11M030V01205 Estados de Agregacién An 5

V11M030V01206 Fundamentos Matematicos da 5
Quimica Tedrica

V11MO30V01207 Te;cnlcas Corr)putauonals e 5 6
Calculo Numérico

V11M030Vv01208 Dindmica ple 5

V11M030V01209 Métodos c,ia_QU|m|ca’C.uant|ca 2 10
e da Mecanica Estatistica

V11M030Vv01210 Sélidos ple 5

V11M030V01211 Estados Excitados 2C 5
Simetria en Atomos,

V11MO030V01213 Moléculas e Sélidos e 2¢C 9
Mecanica Cuantica

V11MO30V01214 Métodos Avanzados da 2 5

Quimica Cuantica
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Curso de Nivelacion (Fisica)

Materia Curso de
Nivelacion
(Fisica)

Cadigo V11M030V01104

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Curso Cuadrimestre
5 1 1c

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Perez Juste, Ignacio

Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Mosquera Castro, Ricardo Antonio

Perez Juste, Ignacio

Correo-e uvigpipj@uvigo.es

Web http://http://webs.uvigo.es/pop gtymc

Descricién (*)La materia pretende proporcionar una formacién quimica y fisica basica a
xeral aquellos alumnos provinientes de titulaciones en que la misma pueda no ser
suficiente para poder cursar con éxito los médulos obligatorios del Master.

Competencias de titulacion

Cddigo
Al Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tedrica
A2 Adquirir formacién en los métodos de modelizacién

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacioén e
Aprendizaxe

(*)Enunciar los postulados de la Mecanica saber Al

Cudntica

(*)Enunciar los postulados de la Mecanica saber Al

Estadistica A2

(*)Saber escribir configuraciones electrdnicas en saber Al

sistemas atémicos y aplicar el principio de

Pauli y la regla de Hund

(*¥)Saber escribir estructuras de Lewis para saber Al

sistemas moleculares sencillos

(*)Saber aplicar el método de orbitales saber Al

moleculares a moléculas sencillas

(*)Diferenciar la estructura y propiedades de los saber Al

distintos estados de agregacion.

(*)Relacionar la absorcion o emision de saber Al

radiacién en las distintas zonas del espectro

con el movimiento implicado y describir las

aplicaciones de las correspondientes técnicas

espectrocdpicas

(*)Definir velocidad de reaccion, ecuacion saber Al

cinética y relacionarla con el mecanismo de la
reaccion.

Contidos

Tema

(*)Postulados de la Mecanica Cuantica y sus
consecuencias quimicas

(*)

(*)Aspectos basicos de los métodos aproximados (*)

en Mecanica Cuantica
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(*)Postulados de la Mecéanica Estadistica y su (*)
aplicacién a sistemas de
particulas independientes.

(*)Estructura Atémica: resultados experimentales (*)
y modelos atémicos

(*)Estructura Atomica: distribucion electrénica, (%)
términos electrdnicos.

(*)Estructura Atomica: El método HF-SCF. (*)
(*)Estructura Molecular: principios basicos (*)
(*)Estructura Molecular: el método OM y su (*)

aplicacién cualitativa a
moléculas simples.

(*)Movimientos moleculares: andlisis de la (*)
vibracion y rotacion.

(*)Interaccidn radiacién materia: métodos (*)
espectroscépicos.

(*)Fuerzas Intermoleculares y Estados de (*)
Agregacion

(*)Principios de Cinética y Dindmica Quimica (*)

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Sesion maxistral 25 20
Resolucién de problemas e/ou exercicios de forma 25 50
auténoma
Probas de resposta curta 1 0
Resolucién de problemas e/ou exercicios 4 0

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricién
Sesién maxistral (*)Descripcién
basica de los
temas.
Resolucién de (*)Se proponen
problemas e/ou cuestiones
exercicios de forma elementales y
auténoma complejas asi
como algunos
ejercicios
numéricos.

Atencidn personalizada

Metodoloxias

Descricion

Resolucién de problemas e/ou exercicios de forma auténoma

Avaliacion

Descricién Cualificacion
Sesion maxistral (*)Pruebas de respuesta breve 50
Resolucién de problemas e/ou exercicios de forma (*)Resolucién de problemas. Entrevista oral. Debate. 50
auténoma

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacions
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DATOS IDENTIFICATIVOS
Curso de Nivelacion (Quimica)

Materia Curso de
Nivelacion
(Quimica)

Cadigo V11M030V01105

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Tebrica 'y
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 1c
Lingua de Castellano

imparticion  Gallego

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Hermida Ramon, Jose Manuel

Profesorado  Estevez Valcarcel, Carlos Manuel
Hermida Ramon, Jose Manuel

Correo-e jose_hermida@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cddigo

Al (*)Adquirir formacioén en los métodos de la Quimica Tedrica

A3 (*)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas quimicos en general
B7 (*)Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacioén e
Aprendizaxe

Obtener o demostrar la capacidad de manejar el lenguaje basico de la estructura y saber hacer Al

enlace

quimicos de las moléculas, tanto inorgénicas como organicas, incluyendo las

interacciones

moleculares no enlazadas.

Obtener o demostrar la capacidad de manejar el lenguaje basico de la Quimica Tedrica saber hacer Al
y

Computacional en relacién con el objetivo anterior.

Obtener o demostrar conocimiento basico del calculo de propiedades termodindmicas a saber hacer A3
partir de conceptos estadisticos. Bl
Obtener o demostrar la capacidad de manejar el lenguaje basico de la estructura, saber hacer Al
enlace y estructura electrénica en sistemas quimicos. Bl
Obtener o demostrar la capacidad de manejar el lenguaje basico de las propiedades saber hacer Al
eléctricas y magnéticas. Bl
Contenidos

Tema

Conceptos basicos de estructuras moleculares y
enlace. Conceptos de periodicidad quimica.
Nomenclatura bdsica en quimica molecular.
Conceptos de Quimica cuantica

Conceptos de Termoestadistica

Conceptos de Optica Fisica

Estructura electrénica en sistemas quimicos.
Propiedades eléctricas y magnéticas

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Resolucidn de problemas y/o ejercicios 8 10 18
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Resolucién de problemas y/o ejercicios de forma 0 30 30
auténoma

Sesién magistral 15 50 65
Resolucién de problemas y/o ejercicios 2 10 12

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.

Metodologias

Descricién
Resolucién de Resolucidn de ejercicios de forma individual o en grupo con la supervisién del profesor.
problemas y/o ejercicios
Resolucién de Resolucién auténoma de problemas practicos en grupo o individualmente.

problemas y/o ejercicios

de forma auténoma

Sesion magistral El profesor expondra los conceptos basicos, y aplicaciones practicas, y una parte practica, en la que
el estudiante aprendera a través de la resolucién de casos practicos.

Atencion personalizada

Metodoloxias Descricion
Sesidén magistral El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones
puntuales que los estudiantes puedan plantear.

Resolucién de problemas y/o El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones
ejercicios puntuales que los estudiantes puedan plantear.
Resolucién de problemas y/o El profesor realizard tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones
ejercicios de forma auténoma puntuales que los estudiantes puedan plantear.
Evaluacion

Descricién Cualificacién
Resolucién de problemas y/o Se basara en los ejercicios, problemas y discusién de los mismos que se ird 30
ejercicios realizando durante las sesiones presenciales del curso.
Resolucién de problemas y/o Se basard en los ejercicios, problemas que el estudiante tendrd que realizar 30
ejercicios de forma auténoma de forma auténoma y discusién con el profesor de la solucién de estos

ejercicios.
Resolucién de problemas y/o Resolucién de ejercicios tedricos practicos en un examen 40
ejercicios

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Convocatoriaextraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcara los contenidos de toda la asignatura. La
puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizard en base a los siguientes porcentajes:

- 70% el examen final,

- 30% el trabajo individual

Fuentes de informacion

K.W. Whiten, K.D. Gailey y R.E. Davis. Quimica general (3aed.). McGraw-Hill. México (1992).

H. Petrucci y W.S. Harwood. Quimica general. Principios y aplicaciones modernas (8aed.). Prentice Hall. Madrid (2003).
Atkins,P.W. y Friedman, R.S. Oxford U.P. (2003) Molecular Quantum Mechanics. Oxford U.P. (2003).

F Jensen. Introduction to Computational Chemistry. Wiley. New York (1999).

Christopher J. Cramer. Essentials of Computational Chemistry. John Wiley and Sons. New York. (2004).

T. Engel y P. Reid. Quimica Fisica. Pearson Educacién S.A., (2006).

P.W. Atkins. Quimica Fisica.Ed. Omega, (1999)
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J. Bertrén y J. Nufiez (Coordinadors). Quimica Fisica. Ed. Ariel. (2002) (En dos volimenes)

Recomendaciones
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Curso de Nivelacion (Matematicas)

Materia Curso de
Nivelacién
(Matematicas)
Cadigo V11M030V01107
Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007
Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 1c
Lingua de
imparticién
Departamento Quimica fisica
Coordinador/a Grafia Rodriguez, Ana Maria
Profesorado  Grafia Rodriguez, Ana Maria
Mandado Alonso, Marcos
Correo-e ana@uvigo.es
Web
Descricién
xeral
Competencias de titulacion
Cddigo
Competencias de materia
Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Funcidns de unha variable

Funciéns
Diferenciacion
Integracién

Funcidns de varias variables

Derivadas parciais
Multiplicadores de Lagrange
Integracién multiple

Ecuacions diferenciais

Ecuaciéns diferenciais de primeiro orde
Ecuacidns diferenciais de segundo orde

Operadores

Operadores lineais
Conmutacién
Operadores hermiticos

Alxebra de matrices

Matrices inversas, ortogonais, unitarias
Problemas de autovalores

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula

Horas totais

Sesion maxistral 7 21 28
Resolucidn de problemas e/ou exercicios 14 56 70
Resolucién de problemas e/ou exercicios 4 24 28

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Sesion maxistral

Exposicidon de temas e resolucion de exercicios exemplo por parte do profesor

Resolucion de
problemas e/ou
exercicios

Resolucidn na aula de problemas e exercicios de xeito individual ou en grupo
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Atencion personalizada
Probas Descricion
Resolucién de problemas e/ou exercicios

Avaliacion

Descricién Cualificacién
Resolucién de problemas e/ouResolucién de problemas ou exercicios propostos polo profesor que seran resoltos 100
exercicios e entregados individualmente polos esdudantes

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

R.E. Larsson, Calculo Vol I,

R.E. Larsson, Calculo Vol II,

D.A. McQuarrie, Mathematics for physical chemistry,

Recomendacions
Materias que continuan o temario
Fundamentos Matematicos da Quimica Tedrica/V11M030V01206
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DATOS IDENTIFICATIVOS
Curso de Idiomas (Lingua Europea)

Materia Curso de Idiomas
(Lingua Europea)

Cadigo V11M030vV01202

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OB 1 An

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica
Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Correo-e flores@uvigo.es
Web http://faitic.uvigo.es
Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cadigo

Al Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tedrica

Bl Mejorar la comunicacién oral y escrita en Inglés u otros idiomas europeos
B2 Adquirir habilidades generales en el campo de la informatica

B7 Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacion e
Aprendizaxe

Mejorar el concocimiento del Inglés cientifico y técnico saber Bl

Comprender el Inglés oral y escrito saber facer Bl

Saber redactar en Inglés comunicaciones, articulos, posters, etc saber facer Bl
B2
Bl

Saber encontrar informacion cientifico-técnica saber facer Al
Bl
B2
Bl

Contidos

Tema

El Inglés cientifico y técnico: generalidades
Jerga cientifico-técnica de interés en la Quimica
Tedrica. Acronismos

Principios generales en la redaccién de textos
cientiticos y técnicos en Inglés

Habilidades de comprensién del Inglés hablado.

Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Sesion maxistral 2 18 20
Eventos docentes e/ou divulgativos 4 6 10
Seminarios 5 11 16
Presentacidns/exposicidns 5 19 24
Resolucién de problemas e/ou exercicios 7 25 32
Debates 4 16 20
Actividades introdutorias 3 0 3

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.
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Metodoloxia docente

Descricién
Sesidén maxistral Exposicion en un aula
Eventos docentes e/ou  Asistenacia a conferencias
divulgativos
Seminarios Analisis de dudas/trabajos.
Presentaciéns/exposiciénPresentacion de trabajos
s

Resolucion de problemasAnélisis de comprensién oral y escrita

e/ou exercicios

Debates Discusién sobre un tema

Actividades introdutorias Descripcién de la asignatura y comprobacién del nivel de partida de los alumnos.

Atencion personalizada

Metodoloxias Descricion
Resolucién de problemas e/ou exercicios Se ayudard al estudiante que presente dificulatades especificas
Avaliacion

Descricién Cualificacién
Resolucidn de problemas e/ou exercicios Comprension oral y escrita 100

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Podran realizarse pruebas de recuperacion.

Materia sujeta a posible reconocimiento de competencias (convalidacién).

Bibliografia. Fontes de informacion

Day, Robert A., How to write and publish a scientific paper, Gastel, Barbara,
Kaplan, S.M., The English-Spanish Spanish-English dictionary of Chemistry, 12,
Maizell, R.E., How to Find Chemical Information, 32,

Recomendacions

Outros comentarios
La materia ha de cursarse en primer afio académico y es susceptible de aplicarsele reconocimento de competencias
(convalidacién).
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Estrutura Electrdnica

Materia Estrutura
Electronica

Cadigo V11M030V01203

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizaciéon
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 An

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Mosquera Castro, Ricardo Antonio

Profesorado  Grafa Rodriguez, Ana Maria
Mandado Alonso, Marcos
Mosquera Castro, Ricardo Antonio
Perez Juste, Ignacio

Correo-e mosquera@uvigo.es

Web

Descricién (*)Asignatura en la que se imparten conocimientos sobre los métodos de andlisis de la densidad electrénica.
xeral Especialmente, NBO y QTAIM. También se introducen indices para el estudio de la deslocalizacién electrdnica.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tebrica

A2 Adquirir formacién en los métodos de modelizacién

A3 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacidn a sistemas quimicos en general
B2 Adquirir habilidades generales en el campo de la informatica

B5 Conocer y ser capaz de utilizar programas de graficos

B6 Ser capaz de utilizar estaciones de célculo y superordenadores

B7 Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacion e

Aprendizaxe
(*)Conocer y aplicar los métodos computacionales para el estudio de la estructura saber Al
electrénica molecular saber facer A2

A3

B2

B5

B6

Bl
(*)Manejar diversas matrices densidad, indices de deslocalizacién y conceptos saber Al
relacionados con los métodos NBO y QTAIM saber facer A2

A3

B2

B6

Bl
Contidos
Tema
(*)Matrices densidad (*)

—_
*
~—

(*)Métodos de analisis de densidad electrénica
basados en OMs

—_
*
~

(*)Potencial electrostatico molecular

(*)Método QTAIM

—_
*
~

—_
*
~

(*)Otros métodos de analisis de la densidad
electrénica

(*)Deslocalizacion electronica (*)
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Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Sesién maxistral 9 31.05 40.05
Practicas en aulas de informatica 20 10 30
Traballos tutelados 1 40 41
Resolucién de problemas e/ou exercicios 3 9 12
Probas de resposta curta 2 0 2

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Sesién maxistral

Atencion a la explicacion del tema, toma de notas, formular (en caso necesario) preguntas sobre la
materia

Practicas en aulas de
informatica

Se realiza la practica que describe el guion proporcionado por el profesor siguiendo sus
indicaciones. Durante la realizacién se hacen las anotaciones que se consideren oportunas. Al
terminar la practica se tabula ordenadamente, analiza y discute los resultados, elaborando un
informe.

Traballos tutelados

A cada alumno se le plantea un caso practico. En él deberd realizar un andlisis de densidad
electrdnica para un sistema molecular. A lo largo de su desarrollo podra consultar con el profesor
las dudas que le surjan. Asimismo, podrd utilizar el aula de informatica.

Resolucién de
problemas efou
exercicios

Se plantearan ejercicios que el alumno preparard y resolvera posteriormente. En otra sesién de
aula se resolverdn los problemas por el profesor, discutiendo con los alumnos las dificultades que
hayan encontrado.

Atencidn personalizada

Metodoloxias

Descricion

Practicas en aulas de
informatica

Tanto en el aula de informéatica como en los trabajos tutelados, los profesores encargados de
cada practica o trabajo, atenderan individualizadamente las dudas que formulen los alumnos.

Traballos tutelados

Tanto en el aula de informéatica como en los trabajos tutelados, los profesores encargados de
cada practica o trabajo, atenderan individualizadamente las dudas que formulen los alumnos.

Avaliacion
Descricién Cualificacién
Practicas en aulas Se valorard la calidad de los resultados obtenidos. La discusién de los resultados. El empleo 30
de informatica de un lenguaje cientifico preciso y la tabulacién y/o graficacién correcta de los resultados.
Utilizacién correcta de unidades y cifras significativas.
Traballos tutelados Se valorara la calidad de los resultados obtenidos, y el rigor en su discusién. La autonomia 40
del alumno en su trabajo. El empleo de un lenguaje cientifico preciso y la tabulacién y/o
graficacién correcta de los resultados. Utilizacién correcta de unidades y cifras
significativas.
Probas de resposta El alumno deberda responder de manera individual y sin material de apoyo, una serie de 30
curta preguntas cortas, relacionadas con los aspectos mas tedricos de la asignatura.

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacidn

F. Jensen, Introduction

to Computational Chemistry, 2,

P. Popelier, Atoms in Molecules, 1,

A. Szabo, N.S. Ostlund, Modern Quantum Chemistry, 1,

Recomendacions

Materias que continian o temario

Métodos Avanzados da Quimica Cuantica/V11M030V01214

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Fundamentos Matematicos da Quimica Tedrica/V11M030V01206
Métodos da Quimica Cuantica e da Mecanica Estatistica/V11M030V01209
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DATOS IDENTIFICATIVOS
Dinamica da Reaccion Quimica

Materia Dinamica da
Reaccion Quimica

Cadigo V11M030V01204

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizaciéon
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 An

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica
Quimica orgénica
Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Profesorado  Estevez Valcarcel, Carlos Manuel
Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Nieto Faza, Olalla
Silva Lopez, Carlos

Correo-e flores@uvigo.es

Web http://faitic.uvigo.es

Descricién La materia pretende sentar las bases de la Dindmica de la Reaccién Quimica.
xeral Ahora se introduce la teoria de colisiones y se presentan las teorias del estado de

transicién y la teorfa RRKM de las reacciones unimoleculares. Se describen

también aspectos como los métodos experimentales en Cinética y Dindmica de la Reaccién Quimica. Se
aplican todos estos fundamentos a reacciones organicas e inorganicas de interés astrofisico y atomosférico,
asi como a otras de interés biolégico, poniéndose especial énfasis en el analisis de los procesos elementales
fotoquimicos.

Competencias de titulacion

Cddigo

Al Adquirir formacién en los métodos de la Quimica Tedrica

A2 Adquirir formacién en los métodos de modelizacién

A3 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacidn a sistemas quimicos en general
Ad Aplicar los métodos teéricos y de modelizacién a sistemas bioguimicos

A5 Aplicar los métodos tedricos al estudio de la reactividad y la catdlisis

A6 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Quimica Atmosférica y a la Astroquimica
A7 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a la Nanociencia

A8 Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién al disefio de materiales

Bl Mejorar la comunicacién oral y escrita en Inglés u otros idiomas europeos

B2 Adquirir habilidades generales en el campo de la informatica

B3 Ser capaz de utilizar el sistema operativo Unix/Linux

B4 Ser capaz de utilizar grandes programas de calculo de diferentes tipos

B5 Conocer y ser capaz de utilizar programas de gréaficos

B6 Ser capaz de utilizar estaciones de calculo y superordenadores

B7 Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacién e
Aprendizaxe
Conocer los aspectos bdsicos de la caracterizacién de las Superficies de Energia saber Al
Potencial y su aplicacién al estudio de la reactividad quimica A2
Conocer aspectos avanzados de las Superficies de Energia Potencial y su aplicaciéna  saber Al
sistemas complejos A2
A3
Saber describir los estados excitados y conocer los procesos elementales en saber Al
Fotoquimica Molecular, inclyendo las transiciones no adiabaticas A2
A3
Saber incluir el efecto del medio en las reacciones quimicas saber Al
A2
A3
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Conocer los métodos experimentales en Dindmica de la Reaccién Quimica saber Al

A2
A3
Conocer las teorias fundamentales de la Dindmica Quimica saber Al
A2
A3
Saber plantear el estudio teérico de la dindmica de diversos sistemas saber facer A3
A4
A5
A6
Al
A2
Saber aplicar programas de célculo a casos concretos saber facer Ad
A5
A6
Al
A2
Bl
B2
B3
B4
B5
B6
Bl
(*)Aplicar los conocimientos a reacciones de interés en sintesis organica saber A3
saber facer B4
B5
B6
Bl
(*)Aplicar los concocimeintos a reacciones de interés biolégico saber A4
saber facer B4
B5
B6
Bl
(*)Aplicar los conocimientos a reacciones de interés atmosférico saber A6
saber facer B4
B5
B6
Bl
Contidos
Tema
- Aspectos basicos de la Dindmica de la Reaccién
Quimica.
- Superficies de energia potencial: aspectos
basicos.
- Superficies de energia potencial: aspectos
avanzados
- Dindmica de la Reaccién Quimica: Teorias
Dindmicas y Estadisticas
- Procesos elementales en Fotoquimica
- Reacciones en fases condensadas
- Aplicaciones a reacciones de interés astrofisico
y atmosférico
- Aplicaciones a reacciones de interés quimico-
orgdanico y bioquimico.
Planificacion
Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Sesién maxistral 6 0 6
Traballos tutelados 17 0 17
Seminarios 8 30 38
Probas de tipo test 4 0 4

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.
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Metodoloxia docente

Descricién
Sesién maxistral Leccién expositiva en un aula
Traballos tutelados Se proponen trabajos tutelados de tipo tedrico-practico para desarrollar un aspecto expuesto en

una sesién magistral. Puede implicar el uso de software adecuado. Los grupos de investigacién que
sustentan el Master proporcionan los medios y el espacio fisico para el desarrollo de los trabajos.

Seminarios Discusién en aula o dependencias de investigacidn de las cuestiones, problemas y ejercicios
computacionales plantedos

Atencidn personalizada
Metodoloxias Descricion

Seminarios Se ayudard al estudiante en el uso de programas y en la comprensién de aspectos en los que tenga
dificultades.
Traballos tutelados Se ayudard al estudiante en el uso de programas y en la comprensién de aspectos en los que tenga
dificultades.
Avaliacion
Descricién Cualificacion
Traballos tutelados Se puntuan los informes presentados 50
Seminarios Se valoraran las respuestas proporcionadas en los seminarios 20
Probas de tipo test Nota obtenida en la resolucién de sencillos cuestionarios 30

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

"Basic Chemical Kinetics", H. Eyring, S.H. Lin, S.M. Lin, John Wiley, 1980
"Energy Landscapes" D.). Wales, Cambridge, 2003

"Unimolecular Reaction Dynamics", T. Baer and W.L. Hase, Oxford University Press, 1996

Recomendacions
Materias que contintian o temario
Dindmica Quimica e Molecular e Simulacién e Modelizacién por Ordenador/V11M030V01102

Materias que se recomenda cursar simultaneamente
Dindmica/V11M030V01208

Estados de Agregacién/V11M030vV01205

Estrutura Electrénica/V11M030vV01203
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Estados de Agregacion

Materia Estados de
Agregacion
Cadigo V11M030V01205
Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacion
Computacional.
R.D. 1393/2007
Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 An
Lingua de
imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Estevez Valcarcel, Carlos Manuel

Profesorado  Estevez Valcarcel, Carlos Manuel
Hermida Ramon, Jose Manuel
Correo-e cestevez@uvigo.es
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Fundamentos Matematicos da Quimica Tedrica

Materia Fundamentos
Matematicos da
Quimica Tedrica

Cddigo V11MO030V01206

Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OB 1 2¢C

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Correo-e flores@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cddigo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricidn

Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Técnicas Computacionales y Calculo Numérico

Técnicas
Computacionales
y Célculo
Numérico

Materia

Cddigo V11M030V01207

Master
Universitario en
Quimica Tedrica y
Modelizacion
Computacional.
R.D. 1393/2007

Titulacién

Descritores  Creditos ECTS

Sinale Curso

Cu

adrimestre

6

0B 1

2C

Lingua de Castellano
imparticion  Inglés

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Hermida Ramon, Jose Manuel

Profesorado  Hermida Ramon, Jose Manuel

Correo-e jose_hermida@uvigo.es

Web

Descricién
xeral

Competencias de titulacion

Cddigo

A2

*)Adquirir formacion en los métodos de modelizacién

A3

*)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacién a sistemas quimicos en general

Bl

*)Mejorar la comunicacion oral y escrita en Inglés u otros idiomas europeos

B3

*)Ser capaz de utilizar el sistema operativo Unix/Linux

B6

*)Ser capaz de utilizar estaciones de célculo y superordenadores

B7

(*)
(*)
(*)
B2 (*)Adquirir habilidades generales en el campo de la informatica
*)
*)
*)

*)Ser capaz de obtener y manejar bibliografia cientifico técnica

Competencias de materia

Resultados previstos na materia

Tipoloxia

Re
Fo
Ap

sultados de
rmacion e
rendizaxe

Formar a los alumnos en el manejo de las técnicas mas usuales de programacion en

saber hacer

fisica y en quimica y familiarizarlo con las herramientas de calculo esenciales en estas
areas. El alumno deberd ser capaz de desarrollar programas eficientes en Fortran con el
fin de utilizar dichas herramientas en su trabajo cotidiano.

A2
A3
Bl
B2
B3
B6
Bl

Contenidos

Tema

Algoritmos y Programacién.

Nociones basicas.
Métodos avanzados

Programacién FORTRAN.

Programas Simples.
Programacién en Modulos.
Programas complejos.

Caélculo matricial.

Nociones basicas.
Diagonalizacion.

Cdlculo Integral.

Nociones basicas.
Métodos avanzados.

Blsqueda de ceros y optimizacién de funciones.

Métodos basicos.
Algoritmos.

Analisis multivariante.

Dos variables.
Varias variables.

Nociones de paralelizacién.

Introduccidn a la paralelizacion

Planificacion

Paxina 19 de 28



Horas na aula Horas féra da aula Horas totais

Seminarios 12 40 52
Practicas en aulas de informatica 32 46 78
Resolucién de problemas y/o ejercicios 0 20 20

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodologias

Descricion

Seminarios

Con posterioridad a las clases expositivas, se realizaran seminarios online para discutir los
resultados obtenidos en los trabajos propuestos, las dudas sobre las metodologias empleadas, y
supervisar la preparacién de los informes elaborados por los estudiantes.

Practicas en aulas de
informatica

La docencia se impartird en un aula de informatica. Las clases, en sesiones de dos horas, incluirdn
una introduccién tedrica breve, en la que el profesor expondra los conceptos basicos, y aplicaciones
practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprenderd a través de la resolucién de casos
practicos.

Se utilizard las distintas herramientas que ofrece la plataforma moodle
(http://www.uam.es/moodle). Publicacién de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo
en grupo: foros de discusion y wiki, correo electrénico

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Practicas en aulas de
informéatica

El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones
puntuales que los estudiantes puedan plantear.

Seminarios El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones
puntuales que los estudiantes puedan plantear.
Evaluacion
Descricién Cualificacién
Seminarios 40
Los conocimientos adquiridos por el estudiante serdn evaluados a lo largo de todo el curso,
intentando que el estudiante avance de forma regular y constante en la asimilacién de los
contenidos de la asignatura.
Discusion de los trabajos/ejercicios realizados que se ird realizando durante el curso.
Resolucién de Los conocimientos adquiridos por el estudiante serdn evaluados a lo largo de todo el curso, 60
problemas y/o intentando que el estudiante avance de forma regular y constante en la asimilacién de los
ejercicios contenidos de la asignatura.

Correccién de los ejercicios, trabajos que el estudiante ird realizando durante el curso.

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Convocatoriaextraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y que abarcard los contenidos de toda la asignatura. La
puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizara en base a los siguientes porcentajes:

- 70% el examen final,

- 30% el trabajo indicidual

Fuentes de informacion

Ingenieria del sofware: Disefio estructurado. J.A. Calco Manzasno y L.Fernandez Sanz. Univ. Politécnica de Madrid (Madrid)

1995

S. A. Teukolsky, W. T. Vetterling and B. P. Flannery, Numerical Recipes in Fortran (second edition, Univ. Press, Cambridge,

2003)
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P. . Davis and P. Rabinowitz, Methods of Numerical Integration (second edition, Academic Press, Inc., London, 1984)

Recomendaciones
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Dinamica
Materia Dindmica
Cadigo V11M030vV01208
Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica
e Modelizacion
Computacional.
R.D. 1393/2007
Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 2¢C
Lingua de
imparticién
Departamento Quimica fisica
Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Correo-e flores@uvigo.es
Web
Descricién
xeral
Competencias de titulacion
Cddigo
Competencias de materia
Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricion Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Métodos da Quimica Cudantica e da Mecanica Estatistica

Materia Métodos da
Quimica Cuantica
e da Mecanica
Estatistica

Cddigo V11M030v01209

Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacion
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
10 OB 1 2¢C

Lingua de

imparticiéon

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Correo-e flores@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cddigo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricidn Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Sélidos
Materia Sélidos
Cadigo V11M030V01210
Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica
e Modelizacion
Computacional.
R.D. 1393/2007
Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 2¢C
Lingua de
imparticién
Departamento Quimica fisica
Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon
Correo-e flores@uvigo.es
Web
Descricién
xeral
Competencias de titulacion
Cddigo
Competencias de materia
Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricion Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Estados Excitados

Materia Estados
Excitados

Cadigo V11M030V01211

Titulacién Master

Universitario en
Quimica Teorica
e Modelizacién

Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 2¢C

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Correo-e flores@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cadigo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricidn Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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DATOS IDENTIFICATIVOS

(*)Simetria en Atomos, Moléculas e Sdlidos e Mecanica Cuantica

(*)Simetria en
Atomos,
Moléculas e
Sélidos e
Mecanica
Cuantica

Materia

Cddigo V11M030V01213

(*)Master
Universitario en
Quimica Tebrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Titulacién

Descritores  Creditos ECTS

Sinale Curso Cuadrimestre

9

OB 1st 2nd

Lingua de
imparticién

Spanish

Departamento

Coordinador/a Estevez Valcarcel, Carlos Manuel

Profesorado  Estevez Valcarcel, Carlos Manuel
Correo-e cestevez@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencies

Cddigo

A3

(*)Aplicar los métodos tedricos y de modelizacidn a sistemas quimicos en general

Learning aims

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacioén e
Aprendizaxe
To identify elements and operations of symmetry know A3
Know How
To know the point groups of symmetry and identify the molecular symmetry know A3
Know How
To apply molecular symmetry to the resolution of problems in Theoretical and Know How A3
Computational Chemistry
To Identify the symmetry of solids Know How A3
Contents
Tema

1. Molecular symmetry

Operations and symmetry elements. Symmetry point groups. Matrix
representations. Big orthogonality theorem. Projection operators

2. Applications of symmetry in Quantum
Chemistry

OM Hickel. Molecular vibration. Organometallic complexes

3. Symmetry in crystalline solids

Crystal Structures. Spatial symmetry. Isotropic and anisotropic structures.
Reciprocal lattices.

Planning

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
(*) Resolucién de problemas e/ou exercicios 34 68 102
(*)Sesion maxistral 30 60 90
(*)Probas de resposta curta 0 1 1
(*)Resolucién de problemas e/ou exercicios 0 32 32

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Methodologies

Descricion
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(*) Resolucién de (*)Resolucién polos profesores de exercicios e problemas
problemas e/ou
exercicios

(*)Sesion maxistral (*)Exposicion polos profesores dos contidos tedricos esenciais

Personalized attention

Probas

Descricion

Probas de resposta curta

Resolucién de problemas e/ou exercicios

Assessment

Descricién Cualificaciéon
(*)Probas de resposta curta (*)Proba a través de moodle 30
(*)Resolucién de problemas e/ou exercicios (*)Entrega de exercicios e problemas 70

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Sources of information

F.A. Cotton, La teoria de grupos aplicada a la Quimica,

I.N. Levine, Espectroscopia molecular,

A. Requena y J. ZUfiiga, Espectroscoia,

Dove, Structure and Dynamics,

Hammond, The Basic of Crystallography and Diffraction,

Chrtsman, Fundamentals of Solid State Physics,

Ashcroft, Mermin, Solid State Physics,

C. Kyttel, Introduccidn a la Fisica del Estado Sélido,

Recommendations
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DATOS IDENTIFICATIVOS

Métodos Avanzados da Quimica Cuantica

Materia Métodos
Avanzados da
Quimica Cuantica

Cddigo V11M030V01214

Titulacién Master
Universitario en
Quimica Tedrica e
Modelizacién
Computacional.
R.D. 1393/2007

Descritores  Creditos ECTS Sinale Curso Cuadrimestre
5 OoP 1 2¢C

Lingua de

imparticién

Departamento Quimica fisica

Coordinador/a Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Profesorado  Flores Rodriguez, Jesus Ramon

Correo-e flores@uvigo.es

Web

Descricién

xeral

Competencias de titulacion

Cddigo

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de

Formacién e
Aprendizaxe

Contidos

Tema

Planificacién

Horas na aula

Horas féra da aula

Horas totais

*Qs datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do

alumnado.

Metodoloxia docente

Descricion

Atencion personalizada

Avaliacion

Descricidn

Cualificacion

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

Recomendacidns
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