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A
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Régimen de Cursada: Cuatrimestral

Caracter: Obligatoria

Carga Horaria: 80 hs

OBJETIVOS GENERALES:

Introducir al alumno en la elucidacion de la estructura de una sustancia desconocida a
partir de sus espectros como Unica herramienta, 0 mediante el uso combinado de las
distintas espectrometrias.

Incentivar al estudiante en la comprension del significado de los espectros que examina
aprovechando la informacién que se obtiene en el uso combinado de los mismos para
llevar a cabo la elucidacién de estructuras.

CONTENIDOS MINIMOS:

Relacién entre estructura y propiedades espectroscopicas. Espectroscopia ultravioleta,
visible e infrarroja. Diagnosis estructural. Aplicaciones. Espectrometria de resonancia
magnética nuclear de * H y **C. Desplazamientos quimicos. Multiplicidad. Constantes de
acoplamiento. Aplicaciones. Espectrometria de masas. lon molecular. Fragmentaciones.
Reordenamientos. Aplicaciones. La espectrometria de masas acoplada a técnicas
cromatogréficas. (CGL, HPLC). Métodos de ionizacion suaves y sus aplicaciones (Cl,
FD, FAB). Integracion de los métodos de analisis estructural.

PROGRAMA ANALITICO

Espectrometria Ultravioleta-Visible

Naturaleza de la radiacién electromagnética. Niveles electronicos. Electrones excitables.
Transiciones electronicas. Reglas de seleccién. Leyes de absorcion de la luz. Espectros
electronicos de absorcion y de emision. Instrumentacion. Preparacion de muestras. Moléculas
y absorcién. Efectos estructurales. Absorciones caracteristicas de compuestos organicos.
Identificaciébn de grupos funcionales. Reglas de Woodward-Fieser. Tablas de correlacion.
Aplicaciones de la espectroscopia ultravioleta en Quimica Orgénica.

Espectrometria Infrarroja
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Vibraciones moleculares. Espectro de absorcion vibracional. Vibraciones activas. Bandas de
absorcion vibracional-rotacionales. Vibraciones independientes y acopladas. Vibraciones
fundamentales, sobretonos y tonos de combinacion. Determinacion de frecuencias.
Instrumentacion. Preparacion de muestras. Posicion de bandas y frecuencias. Absorciones
caracteristicas de grupos funcionales. Tablas de correlacion. Interpretacion de espectros.

Resonancia Magnética Nuclear de 'Hy de **C

El fendmeno de la RMN. Propiedades magnéticas de los nucleos. Spin nuclear y momento
magnético. Observacion de la RMN. Distribucion de niveles de energia. Relajacion del spin
nuclear. Instrumentacion. Preparaciéon de muestras. Desplazamiento quimico. Unidades.
Proteccién electronica. Acoplamientos spin-spin. Multiplicidad de sefiales. Espectros de
resonancia magnética protonica. Nulcleos equivalentes por desplazamientos quimicos.
Equivalencia magnética. Efecto del centro quiral. Acoplamientos vecinal y geminal.
Acoplamientos a larga distancia. Acoplamientos de protones con otros nucleos.
Desacoplamiento spin-spin.- Reactivos de desplazamiento. Tablas de correlacion.
Interpretacién de espectros. Doble resonancia y RMN de C-13. Equipos a transformada de
Fourier. Efecto nuclear Overhauser. Desplazamiento quimico de C-13. Factores que lo afectan.
Desacoplamiento fuera de resonancia. Desacoplamiento selectivo de protones. Sustitucion con
deuterio. Nucleos equivalentes. Acoplamiento spin-spin. Experimento “Crossover”. Analisis
cuantitativo. Tablas de correlacion. Interpretacion de espectros.

Espectrometria de Masa

Fundamentos. Interpretacion del espectro de masa por impacto electrénico. Instrumentos.
Andlisis de masas y abundancias ionicas. Introduccién de muestras. Determinacion de peso y
férmula molecular. Composicion elemental de iones. Isétopos estables. Poder resolutivo del
espectrometro de masa. El ion molecular. Importancia de picos. Mecanismos basicos de
fragmentacion iénica. Reacciones iniciadas en sitios radicales y cargados. Disociacion de
uniones sigma. Estructuras ciclicas. Reordenamientos. Series i6nicas. Fragmentos neutros.
lones caracteristicos. Asignacion de estructuras probables. Métodos alternativos de ionizacion.
Teoria de las descomposiciones unimoleculares. lones metaestables. Disociacion inducida por
colision. Espectros de derivados. Analisis de mezclas. Tablas. Proceso de interpretacion de
espectros.

Métodos Espectrométricos en Quimica Organica

Uso combinado de la informacién espectral para la identificacion de compuestos organicos
haciendo uso ademas de informaciéon proveniente de otros métodos fisicos (puntos de fusién,
indice de refraccion, solubilidad, dispersién o6ptica rotatoria, rayos X, acidez y basicidad,
momento dipolar, comportamiento cromatografico, etc.) y de indole quimica (reacciones de
caracterizaciéon de grupos funcionales, preparacion de derivados, degradacion, medidas de
velocidad de reaccion, etc.)

METODOL OGIA DE ENSENANZA

Se trata de un curso teorico-practico, en el cual, se dictan clases tedricas a cargo del Profesor,
las que se intercalan con el desarrollo de seminarios de manera tal que éstos se convierten en
coloquios.
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Ademas de abordar los contenidos correspondientes a un tema determinado, es preciso que
los distintos tipos de conceptos, tengan un tratamiento integrado a fin de atribuir un mayor
sentido a la realidad objeto de estudio.

Se presenta un enfoque globalizador a fin de organizar el proceso de ensefianza-aprendizaje
de forma tal que los contenidos que se van a abordar se presenten relacionados en torno a un
tema concreto que actlla como organizador. Se pretende encarar el proceso de ensefianza-
aprendizaje de modo que se promueva la participacion de los alumnos, estimulando su interés
y motivacion y favoreciendo una respuesta global ante las situaciones propuestas, mediante la
adquisicion de conocimientos conceptuales y el desarrollo de sus actitudes, capacidades y
destrezas.

Las clases tedricas se desarrollan de manera interactiva, de modo tal que los estudiantes
tengan participacion real, ya sea a través de interrogantes planteados por el profesor, 0 a
través de la preparacion y exposicion de temas preparados por los alumnos.

Una vez finalizada una exposicion se desarrollan problemas sobre el tema abordado. En estas
clases de seminario (3 horas semanales) los alumnos cuentan con material bibliografico
suministrado por la catedra, entablandose discusiones en las que el profesor actlia como
coordinador.

La asignatura Determinacion de Estructuras por Métodos Espectrométricos tiene una carga
horaria de 5 horas semanales (80 horas totales) de las cuales 3 horas semanales (48 horas
totales) son dedicadas a resolucién de problemas de cada espectrometria y combinados, asi
como otras actividades préacticas, experimentos con equipos, como busquedas, exposiciones,
etc (a esto ultimo se dedican 10 horas totales de las 48 destinadas a resolucion de problemas).
Las 2 horas semanales restantes (32 horas totales) corresponden al dictado de clases tedricas.

Los ejes centrales sobre los que girara el desarrollo de la asignatura son:
Espectrometria Ultravioleta-Visible

Espectrometria Infrarroja

Espectrometria de Resonancia Magnética Nuclear

Espectrometria de Masa

Se pretende encarar el proceso de ensefianza-aprendizaje de modo que se promueva la
participacién de los alumnos, estimulando su interés y motivacion y favoreciendo una respuesta
global ante las situaciones propuestas, mediante la adquisicion de conocimientos conceptuales
y el desarrollo de sus actitudes, capacidades y destrezas.

El correspondiente estudio incluye los conceptos basicos tedéricos y fenomenolégicos
involucrados, instrumentacion y muestreo, sistematizacion posible en el procedimiento de
interpretacion de espectros, uso de tablas de correlaciones, andlisis de espectros de grupos de
sustancias, técnicas instrumentales auxiliares y aplicaciones.
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Las clases tedricas no tienen un horario fijo (se dictan aproximadamente 2 horas semanales de
las 5 disponibles). Los alumnos llevaran a cabo resolucién de problemas (de la totalidad de los
temas) durante las 3 horas restantes. Esta considerado, sobre la base de la disponibilidad, el
acceso a instrumental moderno existente en la Facultad de Ciencias Exactas.

EVALUACION

La evaluacion sera escrita acerca de los desarrollos tedrico-practicos que integran las distintas
tematicas (dos examenes parciales). La asignatura se ajusta a la reglamentacién que rige el
régimen promocional en la Facultad de Ciencias Exactas, Consta de dos parciales, cada uno
de ellos con un recuperatorio y un flotante.

Teniendo en cuenta el nimero reducido de alumnos se pretende llevar a cabo una evaluacion
constante a lo largo del curso, la que sera tenida en cuenta en la calificacion final.

BIBLIOGRAFIA OBLIGATORIA

R. H. Silverstein, G. C. Bassler y T. C. Morril, “Spectrometric Identification of Organic
Compounds”, Ed. Wiley, 1974.

J. M. Cooper, “Spectroscopic Techniques for Organic Chemists”, Ed. Wiley, 1980.

F. Scheimmann, “An Introduction to Spectroscopic Methods for the Identification of Organic
Compounds”, Volumenes 1y 2, Ed. Pergamon Press, 1970 y 1973 respectivamente.

P. J. Pasto y C. R. Johnson, “Determinacion de Estructuras Organicas”, Ed. Reverté, 1977.

J. F. Dyer, “Aplicaciones de Espectroscopia de Absorcion en Compuestos Organicos”, Ed.
Prentice, 1971.

J. Norcillo Rubio, “Espectroscopia Infrarroja”’, Monografias OEA, serie Quimica, N12, 1974.
J. Seibl, “Espectrometria de Masa”, Ed. Alambra, 1973.
F. W. McLafferty, “Interpretation of Mass Spectra”, University Science Books, 1980.

D. R. Gottlieb y R. Braz Filho, “Introduccién a la Espectrometria de Masa de Sustancias
Organicas”, Monografias OEA, Serie Quimica.

G. Levy and G. Nelson, “Resonancia Magnética Nuclear de Carbono-13”, Ed. Bellaterra, 1976.

P. Joseph-Natlan, “Introduccion a la Espectrometria de RMN de Proton y de Carbono-13”,
Monografia OEA, serie Quimica.
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