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DESCRIPCION

La asignatura tiene como objetivo brindar al estudiante las herramientas necesarias para la elucidacion de estructuras
de moléculas organicas que conforman diferentes farmacos, a partir de sus caracteristicas espectroscépicas.

Se desarrollan las bases teoricas de espectroscopias de absorcion (Infrarrojo, Resonancia Magnética Nuclear) y de
Espectrometria de Masas, considerando el uso de Cromatografia en Fase Gaseosa y Liquida de Alta Performance, como
forma de introduccién de mezclas en el espectrometro.

El desarrollo de las clases practicas coloca al estudiante frente a problemas reales de laboratorio. Mediante la resolucion
de los mismos, en base a los conocimientos adquiridos, el estudiante se introduce en el campo de la elucidacion de
estructuras organicas a través del uso de técnicas espectroscopicas combinadas.

CONTENIDOS CURRICULARES

TEMA 1: ESPECTROSCOPIA INFRARROJA y RAMAN. Fundamento general. Aplicaciones.

TEMA 2: ESPECTROMETRIA DE MASAS. Fundamento general. Aplicaciones.

TEMA 3: ESPECTROSCOPIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR. Fundamento general. Aplicaciones.
RMN BIDIMENSIONAL. Aplicaciones. RMN DE SOLIDOS. Aplicaciones.
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OBJETIVOS

Introducir a las/los estudiantes en los conceptos fundamentales de las técnicas espectroscopicas/espectrométricas
mencionadas.

Adquirir habilidades para interpretar los espectros correspondientes

Fomentar el desarrollo de capacidades relacionadas con la habilidad de establecer que técnica
espectroscopica/espectrométrica es mas adecuada en funcion de la muestra o en funcion de la caracteristica estructural
que se desee conocer.

Como obijetivo final, se espera que el estudiante sea capaz de comprender las técnicas y predecir las estructuras de
las moléculas a partir de los respectivos espectros.

PROGRAMA
TEMA 1: Espectroscopia Infrarroja (MIR — NIR) y Raman.

El espectro infrarrojo medio (MIR). Fundamentos. Absorciones caracteristicas. Obtencion de espectros segun el estado
de agregacion de la muestra. El espectro infrarrojo cercano (NIR). Sobretonos y bandas de combinacion. Espectroscopia
Raman. Efecto Raman. Reglas de seleccidn. Aplicaciones. Preparacion de muestras. Interpretacién de espectros.

TEMA 2: Espectrometria de Masas.

Fundamento. Equipo: introduccién de sustancias puras, formas de ionizacion, analizadores. Cromatografia Gaseosa y
Cromatografia Liquida de Alta Performance (HPLC): introduccidn de mezclas o sustancias impuras en un espectrometro
de masas. 16n molecular. Pico base. Patrones de isotopia. Regla del nitrogeno. lonizacion mediante impacto electrdnico:
principales fragmentaciones. Interpretacion de espectros.

TEMA 3: Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear.

Propiedades magnéticas de los nicleos. Numero de espin. Momento magnético. Distribucion en niveles de energia.
Frecuencia de resonancia. Espectro de RMN. Unidades. Nucleo de *H. Desplazamiento quimico y factores que lo
afectan. Multiplicidad de las sefiales. Constantes de acoplamiento. Protones intercambiables. Efecto de la temperatura.

VIGENCIA ANOS 2024 2025




UNIVERSIDAD NACIONAL DEL SUR 3
BAHIA BLANCA 5
DEPARTAMENTO DE BIOLOGIA, BIOQUIMICA Y FARMACIA

PROGRAMA DE: ANALISIS ESPECTROSCOPICO DE FARMACOS CODIGO: 6023

Nucleo de **C. Desplazamiento quimico y factores que lo afectan. Doble resonancia. Espectro DEPT. Simulacién de
espectros. Otros nucleos de interés farmacoldgico: °F, *®N. RMN bidimensional. RMN de s6lidos. Angulo mégico de
rotacion. Preparacion de muestras. Interpretacion de espectros.

Empleo de bases de datos en linea para descarga de espectros.

PRACTICAS DE LABORATORIO: El trabajo de laboratorio consta de la IDENTIFICACION DE COMPUESTOS
ORGANICOS presentes en formulados farmacéuticos aplicando los diferentes métodos espectroscopicos desarrollados
en el curso.

TP N° 1. Identificacion de paracetamol (acetaminofén) en Tafirol®. NIR: Preparacion de la muestra. Asignacion de
bandas.

TP N° 2. Identificacion de paracetamol (acetaminofén) en Tetralgin APC® (Aspirina, Paracetamol, Cafeina).
CG-EM: Preparacion de la muestra. Andlisis del cromatograma: areas relativas. Espectro de masas: regla del N, ion
molecular, principales fragmentaciones.

TP N° 3. Simulacién e interpretacion de espectros de 1H-, 13C-RMN de ibuprofeno: empleando programas
computacionales. Asignacion de sefiales, acoplamientos. Comparacion con espectros reales. Empleo de bases de datos.

CLASES DE PROBLEMAS: Las clases de problemas son grupales y constan del ANALISIS DE ESTRUCTURAS
ORGANICAS utilizando los diferentes métodos espectroscopicos desarrollados en el curso.

Desarrollan cuatro guias de Problemas: Espectroscopia Infrarrojo, Espectrometria de Masas, Resonancia Magnética
Nuclear de *H y *C-RMN y técnicas combinadas.

METODOLOGIA DE LA ENSENANZA
Clases practicas: Trabajos en laboratorio de instrumental y clases de resolucién de problemas.

Clases tedricas: Clases presenciales dos dias a la semana con un total de cuatro horas semanales. Se desarrollan los
fundamentos tedricos de los métodos espectroscopicos y espectrométricos involucrados en la asignatura, como también
ejemplos concretos de aplicacion practica en Farmacia.

La materia cuenta con material de consulta, videos, clases y apuntes en la plataforma Moodle.

CONDICIONES DE CURSADO Y DE APROBACION (ALUMNOS REGULARES Y LIBRES)

La asignatura cuenta con un régimen de promocién cuya modalidad se informa al inicio del cuatrimestre.

Evaluacion de Trabajos Practicos:
Los estudiantes deben aprobar los informes de los Trabajos Practicos una vez finalizados.
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La evaluacion también abarca dos examenes parciales de resolucién de problemas en los que pueden lograr una nota de
promocién o cursado.

En caso de desaprobar alguna instancia, pueden recuperar mediante una evaluacién complementaria general al finalizar
el cuatrimestre.

Evaluacion de Clases Teoricas:

Se lleva a cabo mediante dos trabajos précticos que integran los conceptos desarrollados en las clases précticas y tedricas,
y la exposicion oral de un trabajo final en base a una publicacion cientifica vinculada a la investigacion en quimica
farmacéutica que aplica las técnicas estudiadas.

En caso de no alcanzar la promocidn, los estudiantes pueden aprobar la asignatura a través de un examen final.

BIBLIOGRAFIA

M. HESSE, H. MEIER y B. ZEEH. “Métodos espectroscopicos en Quimica Organica”, 2da ed, 1997.

R. M. SILVERSTEIN, C. G. BASSLER y J. C. MORRILL. "Spectrometric Identification of Organic Compounds", 7th
ed, John Wiley & Sons, 2005.

J. M. HOLLAS. “Modern Spectroscopy”, 4th ed, John Wiley & Sons, 2004.

D. L. PAVIA, G. M. LAMPMAN, G. S. KRIZy J. A. VYVYAN. “Introduction to Spectroscopy”, 4th ed, Wadsworth
Publishing Co Inc, 2008.

J. B. LAMBERT y E. P. MAZZOLA. “Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy: An Introduction to Principles,
Applications, and Experimental Methods”, 2nd ed, Wiley, 2019.

W. KEMP. "NMR in chemistry: a multinuclear introduction”, London, Macmillan, 1992.

F. W. MCLAFFERTY. “Interpretacion de los espectros de masas”, Editorial Reverté S.A., 1970.

J. T. WATSON. “Introduction to Mass Spectrometry”, 3rd ed, Lippincott Williams and Wilkins, 1997.

N.B. COLTHUP, L.H. DALY y S.E. WIBERLEY. “Introduction to Infrared and Raman Spectroscopy”, 3rd ed,
Elsevier, 1990.

F. ROUESSAC y A. ROUESSAC. "Chemical Analysis. Modern Instrumentation Methods and Techniques”, John
Wiley & Sons, 2007.

K. DETTMER Y W. W. ENGEWALD EDS. “Practical Gas Chromatography”, Springer, 2014.

S. MOLDOVEANU Y V. DAVID. “Selection of the HPLC Method in Chemical Analysis”, 1st ed, Elsevier, 2016.

OBSERVACIONES

VIGENCIA DE ESTE PROGRAMA

AR PROFESOR RESPONABLE ANO PROFESOR RESPONABLE
(Firma y aclaracién) (Firma y aclaracién)

2024

2025

VIGENCIA ANOS 2024 2025




UNIVERSIDAD NACIONAL DEL SUR

BAHIA BLANCA

DEPARTAMENTO DE BIOLOGIA, BIOQUIMICA Y FARMACIA

PROGRAMA DE: ANALISIS ESPECTROSCOPICO DE FARMACOS

CODIGO: 6023

VISADO

COORDINADOR DE AREA

SECRETARIO ACADEMICO

DIRECTOR DEPARTAMENTO

RES. BByF:
APROB. CONSEJO DEPARTAMENTAL.:
Fecha:
VIGENCIA ANOS 2024 2025




