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Determinacion Estructural de
Compuestos Organicos

Master Master Universitario en Ciencias y Tecnologias Quimicas, Khemia

MODULO Avances en Quimica

Ciencias

CENTRO RESPONSABLE

DEL TITULO Escuela Internacional de Posgrado

Tipo de

~ Presencial
ensefanza

Semestre Primero Créditos 3 Tipo Optativa

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES

Elucidacion estructural de compuestos organicos mediante combinacion de técnicas
espectrométricas: masas, IR, RMN, UV-vis. Interpretacion de espectros de masas: MS y HRSM.
Interpretacion de espectros IR. Interpretacion de espectros de RMN mono y bidimensional.
Interpretacion de espectros UV-vis.

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (Seglin memoria de verificacién del Master)

- Comprension de textos en inglés cientifico. - Conocimientos fundamentales Quimica Organica,
Estereoquimica y Espectroscopia.-

COMPETENCIAS

COMPETENCIAS BASICAS

e CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser
originales en desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de
investigacion.

e CB7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de
resolucion de problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas
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amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

e CB8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la
complejidad de formular juicios a partir de una informacién que, siendo incompleta o
limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la
aplicacion de sus conocimientos y juicios.

* CB9 - Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y
razones dltimas que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un
modo claro y sin ambigiiedades.

* CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan
continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o
auténomo.

COMPETENCIAS GENERALES

» CGO1 - Que los estudiantes sepan asumir las responsabilidades adecuadas en lo que
respecta al desarrollo de conocimientos y/o practicas profesionales

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

» CE01 - Poseer y comprender conocimientos quimicos avanzados, tanto a nivel teérico
como de su aplicacion practica.

e CE02 - Aplicar conocimientos tedrico-practicos a la resoluciéon de problemas cientifico-
técnicos relacionados con las ciencias y tecnologias quimicas.

» CE03 - Comprender, analizar y solucionar problemas avanzados relacionados con la
Quimica mediante el uso de las herramientas y metodologias aprendidas.

 CE12 - Aplicar metodologias para la caracterizacion y analisis de productos quimicos.

 CE13 - Utilizar de forma adecuada equipos y técnicas para la caracterizacion estructural
de compuestos (bio)quimicos y de materiales industriales.

COMPETENCIAS TRANSVERSALES

» CT02 - Capacidad de gestion del tiempo (referida a su organizacion y planificacion)

e CT04 - Conocimiento y uso de las tecnologias de la informacién y comunicacion (TICs) y
de los recursos informaticos (programas, bases de datos, etc.) relativos al ambito de
estudio para adquirir, gestionar y comunicar la informacion

* CT06 - Trabajo en equipo

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (Objetivos)

*Tras cursar esta asignatura, el alumno sera capaz de:

(1) Conocer los conceptos fundamentales de las principales técnicas espectroscopicas utilizadas
en la determinacion de las estructuras de los compuestos organicos.

(2) Describir los principales tipos de experimentos asociados a estas técnicas y establecer la
metodologia necesaria para desarrollarlos.

(3)Conocer los objetivos de las diferentes técnicas de reconocimiento con el fin de poder
seleccionar la técnica adecuada a un problema/caso concreto.
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(4) Utilizar los principales métodos de reconocimiento de sustancias organicas.

(5) Conocer y aplicar estos métodos de reconocimiento comprobando la utilidad de cada uno de
ellos.

(6)Conocer las aplicaciones y restricciones de cada una de las técnicas espectroscopicas
utilizadas en la determinacion de las estructuras de los compuestos organicos.

(7)Conocer los principales experimentos de la Resonancia Magnética Nuclear para la elucidacion
estructural de compuestos organicos.

PROGRAMA DE CONTENIDOS TEORICOS Y PRACTICOS

TEORICO

I. Introduccion a la Espectroscopia.

Espectro electromagnético. Interaccion de la radiacion electromagnética con la materia organica:
Tipos de Espectros. Propiedades Opticas de los compuestos organicos. Aplicacion de las
espectroscopias de UV e IR en la determinacién estructural de los compuestos organicos.

I1. Espectrometria de Masas.

Introduccion. Métodos de ionizacion y analisis: Impacto electronico; Ionizacién quimica; FAB;
Desorcion de Campo; Otros. Composicion elemental: Is6topos y conjuntos isotopicos; Formula
molecular. Propiedades del ion molecular. Reglas de fragmentacion simple. Reagrupamientos de
los iones. Iones metaestables.

I11. Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear monodimensional.

Introduccion. La RMN de pulsos: generalidades. El Desplazamiento quimico proténico. Factores
que afectan a la RMN protoénica. Equivalencia. Desplazamiento quimico de C-13. Factores
estéricos que afectan al desplazamiento quimico de C-13. El acoplamiento spin-spin. Factores
que afectan a las constantes de acoplamiento. Patrones de acoplamiento spin-spin: Reglas de
primer orden. Acoplamientos heteronucleares.

IV. Espectroscopia de RMN: Técnicas de doble resonancia y secuencias de pulsos. Técnicas de
doble resonancia: Desacoplamientos homonuclear y heteronuclear. Efecto n.O.e. Tiempos de
relajacion: su significado quimico. Secuencias de pulso. Calculo de los tiempos de relajacion.
Otras secuencias: ATP, DEPT, INEPT, SPT o SPI, INADEQUATE, etc.

V. La Resonancia Magnética Nuclear bidimensional.

La espectroscopia de RMN bidimensional. ] Resolved. Correlacion homonuclear: COSY, TOCSY.
Correlacion heteronuclear: HMQC, HMBC. NOESY. Otros espectros bidimensionales. Otras
aplicaciones de la RMN.

PRACTICO

Seminarios a lo largo del curso a cada uno de los subgrupos, dirigidos a reforzar los aspectos
tedricos mediante la resolucion de cuestiones en donde se podran aplicar los conocimientos
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adquiridos.

BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFiA FUNDAMENTAL

- Crew, P,; Rodriguez, J. y Jaspars, H. Organic Structure Analysis; Oxford Univ. Press: Oxford,

1998.

- Sternhell, S.; Kalman, J.R. “Organic Structures from Spectra”, 32 Ed.; John Wiley and Sons:

Chichester, 2002.

- Duddeck, H.; Dietrich, W.; Toth, G.; Elucidacion Estructural por RMN, 32 Ed. Springer Verlag

Iberica: Espaiia, 2000.

- Whittaker, D.; Interpreting Organic Spectra; Royal Society of Chemistry: Cambridge, England,

2000.

- Silverstein, R.; Webster, F.; Spectrometric Identification of Organic Compounds, 62 Ed.;
Wiley and Sons: Chichester, 1998.

John

- Hesse, M.; Meier, H.; Zeeh, B.; Spectroscopic Methods in Organic Chemistry; Thieme: Stuttgart,

1997.

- Pavia, D.L.; Lampman, G.M.; Kriz, G.S.; Vyvyan, J.R.; Introduction to Spectroscopy; Broo
Belmont, CA, 20009.

ks/Cole:

- Pedro, J. R. y Blay, G.; 200 Problemas de Determinacion Estructural de Compuestos Organicos;

Vision Libros: Madrid. 2010.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

ENLACES RECOMENDADOS

www.ugr.es/local/quiored

METODOLOGIA DOCENTE

» MDo1 Clases magistrales/expositivas. El equipo docente podra utilizar para su desarrollo

algunos de los siguientes métodos: sesion expositiva, aprendizaje basado en prob
ejemplificacion y estudio de casos.

lemas,

« MDo2 Clases de resolucion de problemas. El equipo docente podra utilizar algunos de los
siguientes métodos para su desarrollo: Aprendizaje basado en problemas; ejemplificacion

y estudio de casos.

» MDo3 Clases practicas. El equipo docente podra recurrir a métodos como estudio de

casos, analisis diagnoésticos, practicas de laboratorio, aula de informatica, visitas,
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buisqueda de datos, etc.

e MDo4 Talleres, seminarios, debates, exposicion (y/o defensa) de trabajos individuales o
en grupo. El equipo docente podra utilizar para su desarrollo algunos de los siguientes
métodos: aprendizaje basado en problemas, ejemplificacion y estudio de casos

e MDo5 Tutorias: Programadas y de seguimiento (para trabajos de fin de Master y Practicas
de Empresa) pudiéndose utilizar en las modalidades personalizada o en grupo,
sincronica (presenciales) o asincronica (virtuales). La modalidad seleccionada por el
equipo docente quedara recogida en la Guia Docente de cada materia

» MDo7 Estudio y trabajo auténomo, individual y/o en grupo

EVALUACION (instrumentos de evaluacion, criterios de evaluacién y porcentaje sobre la

calificacion final)

EVALUACION ORDINARIA

EVALUACION CONTINUA
(A)Instrumentos de evaluacion:

- Pruebas escritas. Examenes o pruebas breves a realizar a lo largo del curso basadas en la
resolucion de ejercicios, casos o problemas propuestos con anterioridad por el profesor. Su
formato (preguntas largas, cortas, pruebas respuesta multiple, etc.) sera seleccionado por el
equipo docente encargado de impartir la materia. Su contenido y duracién seran establecidos de
acuerdo con la Normativa de Evaluacion y Calificacion aprobada por la UGR en Consejo de
Gobierno de 20 de Mayo de 2013.

- Evaluacion de asistencia y participacion activa. Se basa en la valoracion de actitudes e
iniciativas de participacion activa e interactiva en el desarrollo de la clase, en las tutorias, o en el
grado de compromiso en el desarrollo de los trabajos planeados, en las practicas de laboratorio,
practicas externas o cualquier otra tarea asignada, pudiéndose evaluar, si procede, la capacidad
de trabajo en equipo. - Resolucion de ejercicios o proyectos. Proyecto o ejercicio complejo que, el
alumno o grupo de alumnos, debera ir resolviendo por etapas a lo largo del curso. Cada etapa o
hito alcanzado sera evaluado y el alumno recibira retroalimentacion sobre su éxito o fracaso.

(B)Criterios de evaluacion y porcentaje sobre la calificacion final:

Criterio de evaluacion % sobre la calificacion final

- Conocimientos tedricos adquiridos..........ccccceveerrreernennee. 35

- Valoracion de actitudes e iniciativas de participacion activa e interactiva en el desarrollo de la
clase, en las tutorias, o en el grado de compromiso en el desarrollo de los trabajos planeados, en
las practicas de laboratorio o cualquier otra tarea asignada, pudiéndose evaluar, si procede, la
capacidad de trabajo en equipo..........ccccco........ 5

- Desempefio en la realizacion del trabajo experimental, manejo de instrumentacion y software,
analisis e interpretacion de datos experimentales y elaboracion de registros e informes de
resultados................... 15

- Resolucion de ejercicios o proyectos . 25

- Exposicion de trabajos, informes, conclusiones............cc.ccceeeverrenecnee. 20
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EVALUACION EXTRAORDINARIA

- Examen final. Su formato (preguntas largas, cortas, etc.) sera seleccionado por el equipo
docente encargado de impartir la materia. La puntuacion obtenida en este examen constituira el
100% de la calificacion otorgada siguiendo este tipo de evaluacion.

EVALUACION UNICA FINAL

EVALUACION UNICA FINAL - Examen final. Este sistema de evaluacién sera aplicable iinicamente
para evaluar a alumnos que, de acuerdo con la Normativa de Evaluacion y Calificacién aprobada
por la UGR en Consejo de Gobierno de 20 de Mayo de 2013 elijan esta modalidad de evaluacion.
Esta opcion debe ser comunicada por escrito a la Coordinadora del Master durante los primeros
quince dias desde el comienzo de imparticion de la materia. Su formato (preguntas largas, cortas,
etc.) sera seleccionado por el equipo docente encargado de impartir la materia. La puntuacion
obtenida en este examen constituira el 100% de la calificacion otorgada siguiendo este tipo de
evaluacion.

INFORMACION ADICIONAL

- Escuela Internacional de Posgrado (Universidad de Granada): http://escuelaposgrado.ugr.es/

- Pagina web del Master: http://masteres.ugr.es/khemia/
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