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Descricién xeral Aplicacion das técnicas espectroscépicas na determinacion estructural dos compostos organicos e inorganicos

Competencias da titulacion

Cédigo Competencias da titulacion
Al Utilizar a terminoloxia quimica, nomenclatura, convenios e unidades.
A2 Deducir a variacion das propiedades dos elementos quimicos segundo a Taboa Periddica.
A6 Coriecer os elementos quimicos e os seus compostos, as suas formas de obtencion, estrutura, propiedades e reactividade.
A9 Coriecer os rasgos estruturais dos compostos quimicos, incluindo a estereoquimica, asi como as principais técnicas de investigacion
estrutural.
Al4 Demostrar o cofiecemento e comprension de conceptos, principios e teorias relacionadas coa Quimica.
A15 Recofiecer e analizar novos problemas e planear estratexias para solucionalos.
A20 Interpretar os datos procedentes de observacions e medidas no laboratorio.
A21 Comprender os aspectos cualitativos e cuantitativos dos problemas quimicos.
A22 Planificar, desefiar e desenvolver proxectos e experimentos.
A23 Desenvolver unha actitude critica de perfeccionamento na labor experimental.
A25 Relacionar a Quimica con outras disciplinas e recofiecer e valorar os procesos quimicos na vida diaria.
B2 Resolver problemas de forma efectiva.
B4 Traballar de forma auténoma con iniciativa.
C1 Expresarse correctamente, tanto de forma oral coma escrita, nas linguas oficiais da comunidade auténoma.
Cc2 Dominar a expresion e a comprension de forma oral e escrita dun idioma estranxeiro.
C6 Valorar criticamente o cofiecemento, a tecnoloxia e a informacion dispofiible para resolver os problemas cos que deben enfrontarse.
c8 Valorar a importancia que ten a investigacion, a innovacién e o desenvolvemento tecnol6xico no avance socioeconoémico e cultural da

sociedade.

Resultados da aprendizaxe

Competencias de materia (Resultados de aprendizaxe) Competencias da
titulacion
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Resolucién de problemas estruturais mediante a analise dos espectros de RMN 1D e 2D (experimentos basicos), Al B2 C1

espectrometria de masas e espectroscopia de infravermello, e a sta utilizacién no seguimento dunha reaccioén quimica ou na A2 B4 c2

elucidacion dun composto descofiecido.

Tema 1. A utilizacion dos datos espectroscépicos na
determinacion estrutural de compostos organicos e

inorganicos.

Tema 2. Fundamentos e aplicacions da espectrometria de

masas.

Tema 3. Espectroscopia Infravermella.

Tema 4. O fenémeno da RMN.

Tema 5. Desprazamento quimico e constantes de

acoplamento.

A6 C6
A9 Cc8

Al4

A15

A20

A21

A22

A23

A25

Pureza, analise elemental e grao de insaturacion. Os métodos espectroscopicos mais

utilizados en quimica: escalas de tempo. Métodos non espectroscopicos.

Instrumentacion. A ionizacién electrénica. Reacciéns de fragmentacion.
Transposiciéns. Isomerizaciéns. Determinacién da masa molecular. loes moleculares.
Determinacion da férmula molecular. Picos isotépicos. Tipos de fragmentacions:
Fragmentacion en alfa;. Fragmentacion en beta; con transferencia de hidréxeno.
Fragmentacion en beta doutros grupos. Fragmentacién con perda de molécula neutra.
Fragmentaciones mais caracteristicas dos compostos organicos. Introducién a
técnicas de ionizacion quimica. Cl, FAB, APCI, ESI: Aplicaciéns para a obtencion da
férmula molecular dun composto.

Introducion, preparacion das mostras. Vibracions harmonicas e inarménicas.
Absorcion da radiacion por medio de vibracions moleculares. Vibracions de moléculas
poliatdmicas. Simetria dos modos normais de vibracion. Factores que afectan &
frecuencia. Frecuencias dos grupos funcionais organicos: zonas de vibracion tipicas
de enlacelos, C-H, C=0, compostos aromaticos, alcanos, alquenos, alquinos, alcois,
éteres, compostos nitrogenados, aminas, amidas, nitrilos, nitrocompostos.

O fendémeno fisico da RMN, condiciéns para a RMN. Nicleos mais estudados: 1H,
13C, outros nucleos. Magnetizacion macroscoépica: principios basicos. Espectros de
onda continua. Espectroscopia de pulsos: descricion basica dun experimento de
pulsos: a FID.

A resonancia magnética nuclear de protén e de carbono 13. O desprazamento
quimico. Constantes de apantallamento: contribuciéns diamagnéticas,
paramagnéticas e non locais. Desprazamento quimico de protén. Orixe dos diferentes
desprazamentos quimicos. Desprazamento de carbono-13. Acoplamiento
espin-espin. A regra N+1, espectros de primeira orde. Constantes de acoplamiento
xeminaies, vecifiais e a longa distancia. Ecuacion de Karplus. Constantes de
acoplamiento carbono-13-proton. Formas de simplificar espectros: dobre resonancia.
Desacoplamiento homonuclear: Desacoplamiento total. Desacoplamiento
heteronuclear. Desacoplamiento de banda ancha (Noise decoupling).
Desprazamentos quimicos de diversos grupos funcionais protonados, regras de
aditividad. Grupos homotépicos, enantiotépicos e diasterotdpicos. Equivalencia
quimica e magnética, introducién aos espectros de orde superior. Nomenclatura dos

sistemas de espines.
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Tema 6. Fenémenos de relaxacién na RMN.

Magnetizacién longitudinal e Magnetizacién transversal. Mecanismos de relaxacion

T1, experimento Inversién-Recuperacion. Efecto nuclear Overhauser, aplicacions.

Momento cuadrupolar. Outros nicleos de interese en RMN, resonancia

heteronuclear.

Tema 7. Introducién & resonancia magnética nuclear de

multipulsos.

Técnicas de pulsos monodimensionales. Experimentos APT, DEPT e INEPT. Técnica

de pulsos bidimensionales. Experimentos homonucleares: COSY e NOESY.

Experimentos heteronucleares: correlaciéns carbono-protén 1H-13C- directa e a

longa distancia. Espectroscopia inversa: HMQC, HSQC e HMBC.

Planificacion

Metodoloxias / probas

Horas presenciais

Horas non
presenciais /

traballo auténomo

Horas totais

Proba obxectiva

4

0

Atencién personalizada

4

0

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Proba obxectiva

Formulanse 5 problemas nos que se combinan datos de RMN, espectrometria de masas e Infravermello.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Nos seminarios seran resoltos problemas practicos por parte do alumnado ca axuda do profesor.

El alumno debera saber manipular datos de RMN mediante o programa MESTRENOVA.

Resolucion por parte do alumnado de problemas similares os tratados nas clases de seminarios.

O alumno tendra unha atencion personalizada nas horas de tutorias, mércores, xoves e vernes de 9 a 11 da mafa.

Avaliacion

Metodoloxias

Descricion

Cualificacién

Proba obxectiva Exame

0

QOutros

Observacions avaliacién

A nota da asignatura vendra determinada sé por unha proba escrita mediante exame de 4 horas (competencias Al, A2, A6, A9, Al4, A15, A20, B2,

C1 e C3). E necesario a lo menos un 50% desta proba para aprobar a asignatura

No exame plantexaranse 5 problemas nos que, a través de datos espectroscépicos de RMN, espectrometria de masas e infravermello, o alumno tera

que determinar as estruturas-problema propostas.

Fontes de informacién
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Bibliografia basica

- McLafferty, F. W.; Turecek, F. (1993). Interpretation of Mass Spectra. . University Science Books

- Pavia, D. L.; Lampman, G. M.; Kriz G. S. (2001). Introdction to Spectroscopy: A guide for students of Organic
Chemistry 3a Edicién. Brooks/Cole

- Lambert, J. B.; Shurvell, H. F.; Lightner, D.; Cooks, R. G. (1987). Introduction to Organic Spectroscopy. McMillan
- De Hoffman, E.; Stroobant, V. (2002). Mass Spectrometry. Principles and Applications. John Wiley and Sons

- Hesse M.; Meier, H.; Zeeh, B. (Traducido por Herrera Fernandez, A.; Martinez Alvarez, R.; Séllhube) (1995).
Métodos Espectroscépicos en Quimica Orgéanica. Sintesis

- Crews, P.; Rodriguez, J.; Jaspars, M. (2009). Organic Structure Analysis. New York. Oxford Univ.Press

- Giménez Martinez, J. J.; Exposito Lépez, J. M. (1998). RMN para quimicos organicos.. Monografias de la
Universidad de Almeria. Servicio de Publicaciones e Instituto Almerienses, Almeria

- Silverstein, R. M.; Bassler, G. C.; Morrill, T. C. (1998). Spectrometric Identification of Organic Compounds, 6th Ed..
John Wiley

- Williams, D. H.; Fleming, I. (1995). Spectroscopic methods in Organic Chemistry. McGrawHill

- Pretch, Cleks, Seibl, Simon: (2000). Tablas para la determinacion estructural por métodos espectroscopicos.

Traduccion 32 Edicién por Antonio Herrera y Roberto Martinez,. Springer Verlag Ibérica

Bibliografia complementaria

- George, B.; McInTyre (1987). Infrared Spectroscopy. John Wiley
- Derome, A. E. (1987). Modern NMR Tecniques for Chemistry Research. Pergamon Press

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Quimica Fisica Avanzada/610311501
Determinacién Estrutural e Sintese en Quim. Org./610311603

Métodos Estruturais en Quimica Inorganica/610311614

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Quimica Organica Avanzada/610311401
Quimica Inorganica Avanzada/610311402

Materias que continGan o temario

Quimica Inorganica 11/610311204
Quimica Inorgéanica 1/610311105
Ampliacién Quimica Organica/610311302
Introducion a Espectroscopia/610311304
Quimica Analitica Avanzada/610311502

Observacions

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,

salvo casos excepcionais baixo a revisién do 6rgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracion

de guias
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