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DESCRIPCION/OBJETIVO:

La asignatura tiene como objetivo introducir al estudiante a los fundamentos del analisis
espectroscopico y a la elucidacién de estructuras organicas a partir de sus espectros como unica
herramienta, o mediante el uso combinado de las distintas espectrometrias.

Incentivar al estudiante en la comprension del significado de los espectros que examina aprovechando
la informacidn que se obtiene en el uso combinado de los mismos para llevar a cabo la elucidacion de
estructuras. Ademas, se pretende que, adquiera el suficiente conocimiento para disefiar la mejor
manera de enfrentarse a un determinado problema de determinacién estructural conociendo la
informacion que proporciona o aporta cada tipo de espectro, dominando las aplicaciones y limitaciones
de las diferentes técnicas espectroscopicas. En concreto, se desarrollan temas relacionados con
técnicas espectroscopicas de absorcidon (Ultravioleta, Visible, Infrarrojo), Resonancia Magnética
Nuclear y de Espectrometria de Masas.

Las clases practicas implican la resolucion de problemas que ilustran la utilidad de cada método en la
dilucidacién de estructuras.

PROGRAMA SINTETICO

TEMA 1: Espectrometria de Masas (EM). Fundamento. lon molecular. Fragmentos. Aplicaciones.
Interpretacién de espectros.

TEMA 2: Espectroscopia Infrarroja (IR). Fundamento. Espectro infrarrojo. Aplicaciones. Interpretacion
de espectros.

TEMA 3: Espectroscopia ultravioleta-visible (UV-vis). Fundamento. Espectro UV-visible. Aplicaciones.
Interpretacion de espectros.

TEMA 4: Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear (RMN). Propiedades magnéticas de los
nucleos. Desplazamiento quimico. Multiplicidad de sefiales. Resonancia Magnética de 1H y de 13C.
Aplicaciones. Interpretacion de espectros.
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PROGRAMA ANALITICO

TEMA 1: ESPECTROMETRIA DE MASAS (EM)

Fundamentos. Interpretacion del espectro de masa por impacto electronico. Instrumentos. Andlisis de
masas y abundancias idnicas. Introduccion de muestras. Sistema acoplado con cromatografia gaseosa.
Sistema acoplado con cromatografia liquida de alta resolucion. 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 idnica. Reacciones
iniciadas en sitios radicales y cargados. Disociacibn de uniones sigma. Estructuras ciclicas.
Reordenamientos. Series idnicas. Fragmentos neutros. lones caracteristicos. Métodos alternativos de
ionizacion. Interpretacion de espectros.

TEMA 2: ESPECTROSCOPIA INFRARROJA (IR)

Origen del espectro infrarrojo. Energia vibracional de una molécula. Vibraciones activas en el infrarrojo.
Vibraciones fundamentales, sobretonos y de combinacién. Instrumentacion. Preparacién de muestras.
Posicion de bandas y frecuencias. Absorciones caracteristicas de grupos funcionales. Factores que
influyen en la posicion e intensidad de las bandas. Tablas de correlacion. Interpretacion de espectros de
moléculas organicas. Aplicaciones de la espectroscopia infrarroja. Analisis cuali- y cuantitativo.

TEMA 3: ESPECTROSCOPIA ULTRAVIOLETA-VISIBLE (UV-Vis)

Naturaleza de la radiacion electromagnética. Niveles electronicos. Electrones excitables. Transiciones
electronicas. Reglas de seleccion. Leyes de absorcion de la luz. Espectros electronicos de absorcion y
de emision. Instrumentacion. Preparacion de muestras. Moléculas y absorcion. Efectos estructurales.
Absorciones caracteristicas de compuestos organicos. Identificacién de grupos funcionales. Reglas de
Woodward-Fieser. Tablas de correlacion. Aplicaciones en Quimica Organica.

TEMA 4: ESPECTROSCOPIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR (RMN)

El fenomeno de la RMN. Propiedades magnéticas de los nucleos. Spin nuclear y momento magnético.
Distribucion de niveles de energia. Relajacion del spin nuclear. Instrumentacion. Preparacion de
muestras. Desplazamiento quimico. Unidades. Proteccion electronica. Acoplamientos spin-spin.
Multiplicidad de sefiales. Espectros de 1H RMN. Nucleos equivalentes por desplazamientos quimicos.
Acoplamientos vecinal y geminal. Relacién entre la constante de acoplamiento, estructura y
estereoquimica de un compuesto: ecuacion de Karplus. Acoplamientos a larga distancia. Acoplamientos
de protones con otros nucleos. Desacoplamiento spin-spin. Nucleos intercambiables. Efecto de la
diluciéon y la temperatura. RMN dinamica. Tablas de correlacion. Interpretaciéon de espectros. Doble
resonancia y 13C RMN. Efecto nuclear Overhauser. Desplazamiento quimico de 13C. Factores que lo
afectan. Desacoplamiento fuera de resonancia. Desacoplamiento selectivo de protones. Tablas de
correlacion. Interpretacion de espectros. Técnicas de RMN en dos dimensiones. Correlacion en sistemas
homonucleares. El experimento COSY. Correlacion homonuclear de nucleos poco abundantes (13C-
13C), secuencias INADQUATE y ADEQUATE. Aplicaciones. Correlacion en sistemas heteronucleares.
Secuencias HSQC y HMQC. Correlacion H-X a través de varios enlaces: HMBC. Correlaciones a través
del espacio. Efecto Overhauser Nuclear transiente. Relacion con las distancias internucleares. Espectros
NOESY y ROESY. Uso de la RMN en la elucidacion de estructuras organicas. Interpretacion de
espectros. Aplicaciones cuantitativas.
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Resolucién de problemas para la elucidacion de estructuras de moléculas organicas. Aplicacion de cada
una de las espectroscopias desarrolladas en la asignatura. Uso combinado de la informacion espectral
para la identificacion de compuestos organicos haciendo uso ademas de informacion proveniente de
otros métodos fisicos (puntos de fusion, indice de refraccion, solubilidad, dispersion optica rotatoria,
acidez y basicidad, momento dipolar, etc.) y de indole quimica (reacciones de caracterizacion de grupos
funcionales, preparacion de derivados, degradacion, etc.).

METODOLOGIA DE LA ENSENANZA

Se trata de una asignatura tedrico / practica, en la cual, se dictan clases a cargo del Profesor, las que se
intercalan con clases de resolucion de problemas, a cargo del jefe de Trabajos Practicos, en los que se
aplican los métodos espectroscopicos estudiados en la elucidacion de estructuras de compuestos
organicos. Las clases se desarrollan con la asistencia de medios audiovisuales.

Se pretende encarar el proceso de ensefianza-aprendizaje de modo que se promueva la participacion de
los alumnos, estimulando su interés y motivacion. De la misma se trabajara en el desarrollo de sus
actitudes, capacidades y destrezas. Para ello, las clases tedricas, asi como las practicas, se desarrollan
de manera interactiva, de modo tal que los estudiantes tengan participacion real, ya sea a través de
interrogantes planteados por el profesor, o a través de la exposicion de temas preparados por los
alumnos. Para lograr la participacion activa de las propuestas en clase, el estudiante cuenta con los
contenidos tedricos grabados y disponibles antes de comenzar cada tema.

La asignatura tiene una carga horaria de 5 horas semanales (80 horas totales) de las cuales 3 horas
semanales (48 horas totales) son dedicadas a resolucion de problemas de cada espectrometria y
combinados. Las 2 horas semanales restantes (32 horas totales) corresponden al dictado de clases
tedricas donde se imparten los fundamentos de cada una de las técnicas enunciadas en el programa
analitico.

FORMA DE EVALUACION

El cursado implica rendir dos parciales que incluyen sdlo resolucién de problemas. El puntaje global
minimo para el cursado es de 120 puntos, exigiéndose un minimo de 60 puntos en el segundo parcial, el
cual involucra todas las espectroscopias estudiadas. Si el alumno sumoé entre 90 y 120 puntos, puede
acceder a un examen recuperatorio general el cual es aprobado con un puntaje de 60 puntos.

La asignatura se puede promocionar rindiendo, ademas de los parciales mencionados, dos examenes
tedricos. Junto con el primer parcial se rinde un examen teorico de EM e IR; y con el segundo parcial un
examen tedrico de UV-Vis y de RMN.

Teniendo en cuenta el numero 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.
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http://www.cis.rit.edu/htbooks/nmr/bnmr.htm

3. NMR Tutorial, C. Hill

http://physchem.ox.ac.uk/~hill/tutorials/nm3_ tutorial/nucspin/index.html

ANO PROFESOR/A RESPONSABLE ANO
(firma aclarada)

PROFESOR/A RESPONSABLE
(firma aclarada)

Dr. Gustavo F. Silbestri

VISADO

COORDINADOR/A DE AREA SECRETARIO/A ACADEMICO/A

DIRECTOR/A DECANO/A

FECHA: FECHA: FECHA:




