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1. ASIGNATURA / COURSE

1.1. Nombre / Course Title

DETERMINACION ESTRUCTURAL / STRUCTURAL DETERMINATION
1.2. Cddigo / Course Code

12707

1.3. Tipo / Type of course

Troncal / Compulsory

1.4. Nivel / Level of course

Grado / Grade

1.5. Curso / Year of course

Tercero/ Third course

1.6. Semestre / Semester

20

1.7. Numero de créditos / Number of Credits Allocated
7 créditos LRU

1.8. Requisitos Previos / Prerequisites

Tener aprobada las asignaturas de Equilibrio Quimico, Quimica Analitica,

Quimica Fisica, Fundamentos de Quimica Cuantica, Quimica Inorganica y
Quimica Organica
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1.9. (Es obligatoria la asistencia? / Is attendance to
class mandatory?

SI/ Yes

1.10. Datos del profesor/a / profesores / Faculty Data

Grupo: 32

Amelia Tito Lloret Departamento: Quimica Organica
Facultad: Ciencias Médulo C-I / Despacho 600
Teléfono: 91 497 3873
e-mail: amelia.tito@uam.es
Pagina Web: http://www.uam.es
Horario de Tutorias Generales: Lunes 16:00-
17:00 h

Elena Lopez Torres Departamento: Quimica Inorganica

Facultad: Ciencias, Despacho C-VIII, 502
Teléfono: 91 4974844

e-mail: elena.lopez@uam.es

Pagina Web:

Horario de Tutorias Generales:

1.11. OBJETIVOS DEL CURSO /OBJETIVE OF THE COURSE

OBJETIVOS
e Reconocer la informacion que proporciona cada una de las distintas
técnicas de IR, RMN y EM para determinar la estructura de los
compuestos

e Seleccionar el tipo de técnica a utilizar para resolver un problema
relativo a una caracteristica estructural definida de una sustancia

e Deducir estructuras de compuestos sencillos a partir de los datos
suministrados por las técnicas estudiadas

e Predecir la informacion mas significativa que proporciona cada una de
las técnicas a partir de la estructura del compuesto
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COMPETENCIAS A DESARROLLAR

De conocimiento

Comprender los conceptos, principios y teorias esenciales que relacionan
la espectroscopia con las distintas areas de la Quimica

Manejar con precision los conceptos y fundamentos de las diferentes
técnicas.

Manejar con propiedad la terminologia especifica

Relacionar los conocimientos proporcionados por la asignatura con los
adquiridos previamente en otras disciplinas relacionadas con ella.

De procedimiento

Utilizar las técnicas IR, RMN y EM para determinar la estructura de
compuestos orgénicos

Utilizar la espectroscopia de IR para determinar el modo de coordinacion
de los ligandos en compuestos de coordinacion y la geometria de
compuestos inorganicos sencillos

Capacidad para obtener informacién de tablas y graficos

Aplicar las propiedades de simetria de las moléculas para establecer la
relacion estructura molecular-espectros

De actitud

Mantener una actitud de curiosidad permanente en el aprendizaje de la
asignatura

Fomentar el espiritu critico y mejorar la capacidad de sintesis y analisis.
Fomentar la precision en el planteamiento de preguntas y aprender a
elegir lo esencial de cada técnica.

1.12. Contenidos del Programa / Course Contents

BLOQUES TEMATICOS

1. Espectroscopia de Infrarrojo.
2. Resonancia Magnética Nuclear de *H y de *°C.
3. Espectrometria de Masas.

Tema 1.- ESPECTROSCOPIA DE INFRAROJO

Procesos vibracionales. Moléculas diatomicas y poliatobmicas. Modos de
vibracion molecular. Grupos puntuales de simetria. Reglas de seleccion.
Instrumentacién y preparacion de muestras. Aplicaciones.
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Tema 2.- ESPECTROS DE IR DE COMPUESTOS ORGANICOS

Zonas de vibracion caracteristicas. Factores que influyen sobre la frecuencias
de grupo. Principales grupos funcionales y frecuencias caracteristicas. Enlace
de hidrogeno.

Tema 3.- ESPECTROS DE IR Y RAMAN DE COMPUESTOS INORGANICOS
Frecuencias caracteristicas de compuestos de coordinacién y organometalicos.
Modo de coordinacién de ligandos. Estereoquimica en torno al atomo central.

Tema 4. RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR

Aspectos generales. Descripcion basica del fenomeno de la RMN. Pulsos de
radiofrecuencia y Transformada de Fourier. Aspectos experimentales.
Instrumentacion. Frecuencias de resonancia de los nucleos més importantes.

Tema 5. EL DESPLAZAMIENTO QUIMICO

Origen del desplazamiento quimico. Apantallamiento. Escala de
desplazamiento quimico. Factores que influyen sobre el desplazamiento
guimico de los nucleos méas importantes. Estimacion de los desplazamientos:
Reglas empiricas. Niamero de sefiales: Equivalencia de nucleos.

Tema 6. ACOPLAMIENTOS ESPIN-ESPIN

Origen del acoplamiento. Reglas de desdoblamiento simple. Sistemas complejos
de espin. Transmision del acoplamiento. Factores que influyen sobre las
constantes de acoplamiento. Constantes de acoplamiento geminal, vecinal y de
largo alcance. Técnicas de doble resonancia. Efecto nuclear Overhauser

Tema 7. RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE *3C-RMN
Comparacion cualitativa de los desplazamientos quimicos de *H y **C. Tipos de
espectros de *C-RMN. Efectos que influyen en el desplazamiento quimico de
13

C.

Tema 8.- ESPECTROMETRIA DE MASAS

Fundamentos. Técnicas experimentales en espectrometria de masas. Métodos
de produccidn de iones. Impacto electrénico. lonizacion quimica. lonizacion por
desorcion. lonizacién por pulverizacion. Métodos de separacion de iones.
Apariencia de los espectros de masas: Influencia del método de ionizacién.

Tema 9.- TIPOS DE IONES Y SU SIGNIFICACION.
El i6on molecular. Masa exacta. Picos isotopicos. Determinacion de la formula
molecular y composicién elemental. lones fragmento.

Tema 10.-MECANISMOS DE FRAGMENTACION INDUCIDOS POR IMPACTO
ELECTRONICO.

Tipos de fragmentacion: homolitica y heterolitica. Fragmentaciones
concertadas: retro Diels-Alder, migraciones de hidrégeno y otros grupos.
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Factores que influyen en la fragmentacion. Interpretacion de espectros:
Fragmentaciones genéricas a los diferentes tipos de compuestos organicos.

1.13. Referencias de Consulta Basicas / Recommended
Reading.

LIBROS DE TEXTO RECOMENDADOQOS

Textos generales:

“Spectrometric ldentification of Organic Compounds”, R.M. Silverstein,
F.X. Webster, D. Kiemle, 7th Ed., John Wiley and Sons, 2004.

- “Organic Structural Spectroscopy”. J.B. Lambert, H.F. Shurvell, D.A.
Lightner, R.G. Cooks, Prentice-Hall Inc., 1998.

- “Organic Structure Analysis”. P. Crews, J. Rodriguez y M. Jaspars,
Oxford University Press, 1998.

- “Organic Structures from Spectra”, L. D. Field, S. Sternhell, J. R.
Kalman, 4rd Ed., John Wiley, 2008.

- “Métodos espectroscopicos en quimica orgdnica”. M. Hesse, H. Meier, B.
Zeeh. Sintesis, 1997.

Libro de tablas:
“Determinacion Estructural de Compuestos Orgdnicos”. E. Pretsch, P.
Bihlmann, C. Affolter, A. Herrera, R. Martinez, Editorial Masson,
Barcelona, 2004.

2 Metodos Docentes / Teaching methods

En el desarrollo de la asignatura se utilizaran una combinacion de
procedimientos de ensenanza/aprendizaje, abarcando clases magistrales con
gran contenido en aspectos teodricos y explicacion de conceptos generales,
clases de seminario de caracter mas aplicado y participacion mas directa del
estudiante, la resolucion individual y/o en grupo de problemas concretos y la
docencia en red a través de la pagina web de la asignatura.
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Actividades Presenciales

1.

Clases tedricas: Aproximadamente 45 horas.

En ellas se introduciran los principales conceptos y contenidos tedricos de
la asignatura. El contenido de cada tema estara bien planificado en cuanto
a extension y grado de profundidad, de modo que se pueda fomentar la
interaccion con el estudiante mediante la formulacién de preguntas de
aplicacion directa de los conceptos explicados y la resolucion de dudas. La
asimilacion de estas clases permitira disponer de los conocimientos
necesarios para abordar su aplicacion a la resolucion de problemas
concretos en las clases de seminario.

Clases practicas (seminarios): Aproximadamente 25 horas.

En ellas el estudiante participara de forma mucho mas activa, tanto a nivel
individual como en grupo. Preferentemente, en estas clases de seminario se
resolveran cuestiones y problemas propuestos por el profesor que
contribuiran de forma decisiva a la consolidacion e integracion de los
conceptos y conocimientos impartidos en las clases teoricas. Los ejercicios
propuestos y cualquier otro material necesario se entregaran con la
suficiente antelacion a la clase de seminario. Se propondran ejercicios que
faciliten la aplicacion de los conocimientos adquiridos y ayuden a resolver
las dudas que se le puedan plantear al alumno al avanzar en la asignatura.
Se fomentara que el alumno relacione de forma integrada los datos
proporcionados por cada una de las técnicas.

Soporte en red:

Los alumnos podran descargar de la red los ejercicios que se les propongan
con la periodicidad antes mencionada. Asi mismo podra encontrar en la red
material suplementario como enunciados de examenes de convocatorias
anteriores, o links de interés...

Tutorias:

Es conveniente que los estudiantes asistan al menos a dos tutorias a lo
largo del curso, lo que facilitaria detectar las dificultades del aprendizaje.
Ademas las tutorias permitiran el asesoramiento para la realizacion de las
actividades del curso.
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3 Tiempo estimado de Trabajo del
Estudiante / Estimated workload for the
student

El estudiante asistira a aproximadamente 45 clases teoricas de una horay 25 h
de seminarios.

4 Meétodos de Evaluacion y Porcentaje en la
Calificacion Final / Assessment Methods
and Percentage In the Final marks

4.1 DESCRIPCION DETALLADA DEL PROCEDIMIENTO PARA LA EVALUACION

a) A lo largo de todo el curso se repartiran una serie de hojas de problemas que
el alumno debera resolver fuera del horario de clase y entregar a su profesor
en los plazos convenidos. Estos ejercicios seran calificados y se resolveran y
discutiran con todo detalle durante las clases de seminario.

b) Una vez finalizada la imparticidon de las clases, se realizara un examen final
en Junio sobre el conjunto de los contenidos de la asignatura. Para la
calificacion global de la asignatura, ademas de la nota del examen final, se
tendra en cuenta la entrega de ejercicios resueltos por parte de los alumnos.

En caso de no superar la asignatura en la convocatoria de Junio, la evaluacién

de la convocatoria de Septiembre se basara exclusivamente en la calificacion
obtenida en el examen establecido para dicha convocatoria.

4.2 PORCENTAJE EN LA CALIFICACION FINAL

Convocatoria ordinaria de Junio:
Examen final de @ asi@natura......c.cceeeeeeerennennenneeneeneeneessessessessessessessesnens 100%

Convocatoria extraordinaria de septiembre:
=13 1= o OO 100%



