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RESUM

L'assignatura “ Determinacio Estructural en Quimica Organica’ forma part de la materia“Quimica
Organica Aplicada’ de 22.5 credits ECTS dins del modul Quimica, IndUstriai Societat. Estracta d'una
assignatura de caracter optatiu de 6 crédits ECTS que Simparteix en 7° semestre de quart curs. L'objectiu
basic d'aquesta assignatura és aprofundir i ampliar els coneixements adquirits en les assignatures de
Quimica Organica. El seu enfocament és fonamentalment practic i el seu objectiu és proporcionar a
I'aAlumne unavisié general de les principal s tecniques espectroscopiques disponibles actual ment
(ultraviolada-visible, infrarojai ressonancia magnética nuclear), aixi com |'espectrometria de masses, i la
seva aplicacio practica per al'obtencié d'informacid i determinacié d'estructures dels compostos organics.
A més, es pretén que I'alumne adquireixi € coneixement suficient per poder dissenyar la millor manera
d'abordar un determinat problema de determinaci¢ estructural a partir de lainformacio que proporciona
cada tipus d'espectre, aixi com conéixer les aplicacionsi limitacions de cadascuna de les tecniques
espectroscopi ques.
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Avui dia, lamajoriadels problemes d’ elucidacio estructural, tant a nivell de recerca com aindustrial,

se solucionen d'una formafacil, rapidai seguraamb la utilitzacié de les técniques que sestudien en
aguesta assignatura. Aquesta formacié proporcionaal'estudiant i futur quimic recursos suficients per a
I'aplicacio dels métodes espectroscopics alaresolucio dels problemes estructural s menys compl exos.

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

Encara que l'assignatura té un nivell basic, €s essencial que I'estudiant posseeixca una formacié solida
en la terminologia, nomenclatura i propietats estructurals dels grups funcionals i de les molécules
organiques. Es també important que I'estudiant estiga familiaritzat amb la estereoquimica i posseeixca
les nocions de espectroscopia de molécules organiques adquirides en les assignatures de Quimica
Organica de cursos anteriors, aixi com conéixer els fonaments teorics minims que permeteisquen la
comprensi

COMPETENCIES (RD 1393/2007) // RESULTATS DE L'APRENENTATGE (RD
822/2021)

1110 - Grau de Quimica
- Demostrar capacitat inductiva i deductiva.
- Resoldre problemes de forma efectiva.

- Demostrar capacitat de treball en equip incloent equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.

- Demostrar que reconeix els elements quimics i els seus compostos: obtencid, estructura, reactivitat,
propietats i aplicacions.

- Relacionar les propietats macroscopiques i propietats d'atoms i molécules individuals, incloent-hi
macromolecules (naturals i sintétiques), polimers, col-loides i altres materials.

- Reconeixer i analitzar problemes nous i planejar estrategies per solucionar-los.
- Avaluar, interpretar i sintetitzar les dades i la informacié Quimica.

- Dur a terme procediments experimentals estandards interessats en treballs analitics i sintétics, en
relaci6 amb sistemes organics i inorganics.

- Relacionar teoria i experimentacio.
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- Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocacio d'una forma
professional i posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de I'elaboraci6 i
defensa d'arguments i la resolucié de problemes dins de la seua area d'estudi.

- Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

- Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llenglies oficials de la
Comunitat Valenciana.

- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicaci6 i gestionar adequadament
la informacio obtinguda.

RESULTATS D'APRENENTATGE (RD 1393/2007) // SENSE CONTINGUT (RD
822/2021)

L’ apartat anterior recull les competéncies contingudes en el document VERIFICA. En aquesta
assignatura s aborden part dels resultats d aprenentatge de la materia Quimica Organica Aplicada que
permeten adquirir, tant coneixements especifics de Quimica, com habilitats i competéncies cognitivesi
competencies generals recomanades per I'EUROPEAN CHEMISTRY THEMATIC NETWORK (ECTN)
per a Chemistry Eurobachelor® Label. A |a seglient taula es relacionen els resultats d’ aprenentatge
adquirits en I’ assignatura de Determinaci¢ Estructural dels Compostos Organics relacionats amb les
competencies del grau en Quimica.

CONEIXEMENTSESPECIFICSDE QUIMICA

[EI procés d'aprenentatge ha de permetre alstitulats de grau demostrar:

Competencies de |'assignatura Deter minacio Estructural dels
Compostos Or ganics que contemplen elsresultats
d'aprenentatge EUROBACHEL OR®

Demostrar que coneix els principis, els procedimentsi les
ftécniques per ala determinacio, la separacio, laidentificacidi la

[Els principisi ls procediments caracteritzacio de compostos quimics. (CE8)

utilitzats en andlis quimicai la
caracteritzacio dels compostos quimics, Comprendre els aspectes qualitatius i quantitatius dels

problemes quimics.(CE24).

Les principalstecniques de larecerca | Demostrar que reconeix els elements quimicsi els seus
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d'estructures incloent I'espectroscopia. jcompostos. obtencid, estructura, reactivitat, propietats i
aplicacions.(CE7).

Demostrar que coneix els principis, els procedimentsi les
ftecnigques per ala determinacio, la separacio, laidentificacio i la
caracteritzacié de compostos quimics. (CE8)

Demostrar que reconeix els elements quimicsi els seus

compostos. obtencio, estructura, reactivitat, propietats i
[Els trets estructural s dels elements aplicacions.(CE7).

quimicsi el's seus compostos incloent
|” estereoquimica. Relacionar |es propietats macroscopiquesi propietats d’ atoms i
molécules individuals, incloent-hi macromolécules (naturalsi
sintétiques), polimers, col-loidesi altres materias.(CEL1).

COMPETENCIES| HABILITATSCOGNITIVES

[El procés d'aprenentatge ha de permetre alstitulats de grau demostrar:

Competéencies de |'assignatur a Deter minacié
[Estructural dels Compostos Organics que contemplen
elsresultats d'aprenentatge EUROBACHEL OR®

Capacitat per a demostrar coneixement i
comprensiO dels fets, conceptes, principisi
teories fonamentals relacionades amb els
temes esmentats anteriorment.

Demostrar el coneixement i la comprensio dels fets
essencials, dels conceptes, dels principisi de lesteories
relacionades amb les arees de la quimica.(CEL3).

Resoldre problemes qualitatius i quantitatius segons
models desenvolupats préviament.(CE14).

Capacitat per a aplicar aguest coneixement i
comprensié ala soluci6 de problemes comung
qualitatius i quantitatius.

Reconeixer i analitzar problemes nousi plangjar
estratégies per solucionar-lo0s.(CE15).

Comprendre els aspectes qualitatius i quantitatius dels
problemes quimics.(CE24).

Competéncies per al'avaluaci, interpretacio | Interpretar les dades procedents d’ observacionsi mesures
i sintesi d'informacio i dades quimiques. en el laboratori en termes de laseua significacio i de les
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teories que la sustenten.(CE20).

COMPETENCIES GENERALS

[EI procés d'aprenentatge ha de permetre alstitulats de grau demostrar:

Competencies de I'assignatura Determinacié
|[Estructural dels Compostos Organics que contemplen
elsresultats d'aprenentatge EUROBACHEL OR®

Resoldre problemes de forma efectiva.(CG4).

Resoldre problemes qualitatiusi quantitatius segons
Imodels desenvolupats previament.(CE14).

Capacitat per a aplicar coneixement practic
per alaresolucié de problemes relacionats
amb informacio qualitativai quantitativa.

Relacionar teoriai experimentacio.(CE22).

Reconéixer i valorar els processos quimics en lavida
diaria.(CE23).

Comprendre el's aspectes qualitatius i quantitatius dels
[problemes quimics.(CE24).

Demostrar capacitat de gestié i direccio, esperit
emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacio, control, lideratge, presa de decisionsii
negociacio.(CG3).

Demostrar capacitat de treball en equip incloent equips de
caracter interdisciplinari i en un context

Competéencies d'estudi necessaries per a . :
linternacional .(CG5).

desenvolupament professional. Aquestes
inclouran I'habilitat de treballar de forma

R Aprendre de forma autonoma.(CG8).
autonoma.

Demostrar capacitat per a adaptar-se a sSituacions
[noves.(CG9).

Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats
d’ aprenentatge necessaries per a emprendre estudis
posteriors amb un alt grau d’ autonomia.(CB5).
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DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Métodes fisics de determinacio estructural. Espectroscopia ultraviolada-visible (UV-Vis).

L'espectre electromagnetic. Tipus d'interaccio de la radiacié amb la matéria. Espectroscopia d'absorcio:
transicions entre nivells energetics. Espectroscopia ultraviolada (UV)-visible. Transicions electroniques.
Conceptes fonamentals. L'espectrofotometre d'UV-VIS. Preparaciéo de la mostra. Absorcions
caracteristiques de les molecules organiques. Cromofors: olefines, poliens, benzé i derivats, composts
carbonilics.

2. Espectroscopia Infraroja (IR)

Fonaments de la espectroscopia infraroja. Vibracions moleculars. Llei de Hooke. Tipus de vibracions.
Factors que influeixen en la posicio i forma de les bandes: acoblament de bandes, enlla¢ d'hidrogen,
conjugacio, efectes electronics i tensio anular. L'espectrofotometre d'infraroig. Preparacié de mostres.
Absorcions caracteristiques dels grups funcionals de les molécules organiques. Interpretacié
d'espectres d'IR.

3. Fonaments de la espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear

Espins nuclears. Nuclis en un camp magnétic extern. Poblacié de nivells d'energia. Descripcié del
fenomen de la ressonancia magnetica nuclear: condicions de ressonancia. Magnetitzacié macroscopica.
Els processos de relaxacié. Espectroscopia de RMN de polsos i transformada de Fourier.
Instrumentacid. Preparacié de mostres per RMN. L'espectre de RMN: resolucio.

4. Ressonancia Magnética Nuclear de proté

Frequeéncies de ressonancia per als diferents nuclis. Desplagament quimic. L'escala . Apantallament i
desapantallament. Analisi d'espectres de RMN. Tipus de protons en RMN. Nuclis quimica- i
magneéticament equivalents. Integracio de I'area dels senyals. Desdoblament dels senyals: acoblament
espin-espin. Tipus d'acoblament espin-espin. Multiplicitat. Acoblaments de primer ordre. Factors que
afecten als acoblaments prot6-proté. Influéncia de factors estructurals i intermoleculars en el
desplagament quimic: correlacions empiriques. Taules per a l'estimacio del desplacament quimic.

5. Analisi d'espectres de RMN de proto

Sistemes complexos d'acoblament espin-espin. Aproximacioé de segon ordre. Exemples de diversos
sistemes d'acoblament. Processos d'intercanvi quimic (intermoleculars, amb el dissolvent,
intramoleculars): aplicacions. Métodes de desacoblament espin-espin: doble ressonancia. Introducci6 al
NOE. Experiments bidimensionals: COSY i correlacié H-C.
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6. Ressonancia Magnética Nuclear de carboni-13

Analisi d'un espectre de RMN de 13C. Acoblaments 13C-1H. Desacoblaments: de banda ampla (BB),
DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Desplagcaments quimics dels nuclis de
13C. Factors que influeixen en el desplagament quimic. Correlacions empiriques.

7. Espectrometria de Masses

Fonaments. lonitzacié per impacte electronic. Fragmentaci6 de I'id molecular. Interpretacio dels
espectres de EM. Informaci6 analitica. |6 molecular i satél-lits isotopics. Analisi elemental. Massa
exacta. Instrumentacio6 i tipus d'analitzadors. Técnica masses-masses. Altres métodes d'ionitzacio
aplicats a l'analisi de molécules organiques i bioorganiques. Sistemes d'introduccié de mostres i
acoblament a les diferents técniques de separacio cromatografiques.

8. Aplicacio de les tecniques espectroscopiques a la determinaci6 d'estructures de compostos
organics

Resolucié de problemes amb aplicacié conjunta dels diferents métodes estudiats en els temes anteriors
per establir I'estructura de compostos organics senzills. Utilitzacié de programes informatics com a ajuda
a l'assignacié estructural basada en técniques espectroscopiques.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 51,00 100

Tutories reglades 9,00 100

Elaboraci6 de treballs en grup 10,00 0

Estudi i treball autonom 30,00 0

Preparacio de classes practiques i de problemes 50,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perque |'estudiant sigui € protagonistadel seu propi aprenentatge i
estructura de la seglient manera:

*Classesteoriques presencials. Es dedicaran a exposar as estudiants els aspectes fonamentals de la
matéria. En aquestes classes es desenvoluparan de formaoral els diferents apartats que es recullen al
programade |'assignatura, la qual cosa permetra al'alumne obtenir unavisio global i comprensivade la
mateixa. Esfara Us de la pissarrai de presentacions PowerPoint. Préviament aa el desenvolupament de la
classe, tot el material pedagogic que és necessari per al seguiment de les classes estara ala disposicio dels
alumnesal'AulaVirtual.
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Aquestes classes es complementen amb el temps d'estudi personal de I'alumne.

*Classes practiques. En aquestes classes es dura a terme I'aplicaci 6 especifica dels coneixements que els
estudiants hagin adquirit ales classes de teoria. Els estudiants hauran d'haver treballat previament els
problemes que es van aresoldre. La resolucié d'aguests problemes es dura a terme en algunes ocasions
pel professor i en altres casos pels alumnes, bé en grup, bé de forma individualitzada.

Tutories. Seran 9 sessions en total repartides uniformement al llarg del curs, sent d'1 horala durada de
cadascuna d'aquestes sessions. En elles, el professor avaluara el procés global d'aprenentatge dels
estudiants, als quals es podra organitzar en subgrups de treball. En les sessions de tutoria es recolliran el's
treballs que hagen estat encomanats pel professor. Igualment, les tutories serviran per resoldre tots el's
dubtes que hagen pogut sorgir al llarg de les classesi orientaran al's estudiants sobre els metodes de treball
meés Utils per alaresolucio dels problemes que sels puguen presentar.

*Seminaris. Es duran aterme 6 seminaris d'1 hora cadascun al llarg del semestre. En alguns d'ells, es
desenvoluparan aspectes relacionats amb les diferents tecniques explicades en € curs. Com a part de les
activitats del curs, cada grup d'estudiants haura d'elucidar I'estructura d'una mostra desconeguda que els
seralliurada pel professor a principi del curs. El procés desenvolupat per dur aterme I’ elucidacié sera
exposat mitjancant una presentacié oral. Per a aquest treball, els estudiants seran organitzats en subgrups
detreball igual que en el cas de lestutories.

AVALUACIO

L'avaluaci6 del rendiment academic de I'estudiant i laqualificacio final de I'assignatura es realitzaran, de
forma ponderada, segons els percentatges que es mostren en cadascun dels apartats avaluats. Totes les
qualificacions estaran basades en la puntuaci¢ absoluta sobre 10 punts, i d'acord amb |'escala establerta en
el RD 1125/2003. Aquest criteri es mantindra en totes les convocatories.

Els diferents apartats que savaluaran son el's seglients:

1- Avaluacio directa del professor (1 punt): En aquest avaluacié es tindran en compte diferents aspectes,
entre els quals cal destacar:

» Assistenciai participacio raonadai clara en les discussions plantejades.
* Progrés en I'Us del llenguatge caracteristic de la quimica organica.

* Resoluci6 de problemesi plantejament de dubtes.

* Esperit critic.

2.- Seminarisde Quimica Organicai Tutories (globament 2 punts): La nota de cada estudiant en
aquest apartat tindra en consideracio:

» Assistencia
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* Contingut i presentacio per escrit dels exercicis encomanats pel professor en cada subgrup de treball. La
qualificaci6 sera unanota global per a subgrup i es computara per igual a cada membre del mateix.

Per rebre qualificacio en aguest apartat, Shaura d'haver assistit aun minim de 4 seminarisi 6 tutories

3.- Examens (7 punts): es redlitzara en ladataindicada per la Facultat i sera comuna per atots els grups
de I'assignatura. Aquesta prova consistira en preguntes, problemesi exercicis que permiteisquen valorar
['adquisicié per part de I'alumne de les competencies recollides en la guia docent. Constara de dues parts,
d'acord amb la doble finalitat de I'assignatura: i) questions en les quals sestabliran i/o justificaran
determinades caracteristiques espectroscopiques de compostos organics conegutsi ii) la determinacio
raonada de I'estructura de dos compostos organics mitjancant I'analisi conjunta dels seus espectres.

L'aprovat global en |'assignatura portara necessariament implicat I'haver obtingut en I'examen una
puntuacié minima de 3.3 punts sobre els 7 totals. En |'avaluacié de la segona convocatoria, es mantindra
la qualificacié obtinguda en I'avaluacié continua (punt 1- "Avaluacio directa del professor” i Punt 2
"Seminaris') de la primera convocatoriai es procedira aavaluar de nou la part corresponent a Punt 3-
"Examens".

REFERENCIES

Basiques

- KEMP, W. Organic Spectroscopy 32 edicion, Polgrave Publishers LTD, 2002

- HESSE, M.; MEIER, H.; ZEEH, B. Métodos espectroscépicos en Quimica Organica, 22 edicion,
Madrid: Editorial Sintesis, 2005.

- PAVIA, D. L.; LAMPMAN, G. M., KRIZ G. S., VYVYAN, J. A. Introduction to Spectroscopy, 52 edicion,
Cengage Learning, 2015.

- PRETSCH, E.; MARTINEZ, R.; HERRERA, A.; BUHLMANN, P. AFFOLTER, C. Determinacion
estructural de compuestos organicos + CD-ROM, Barcelona: Elsevier Espafia, 2002

- PEDRO, J. R.; BLAY, G. 200 problemas de determinacion estructural de compuestos organicos.
Madrid: Vision Libros, 2010.

- FIELD, L. D.; STERNHELL, S.; KALMAN, J. R Organic Structures from Spectra, 42 edicion,
Chichester: Wiley, 2008.

- ChemBioOffice Ultra, PerkinElmer (CambridgeSoft) Amplia seleccion de aplicaciones y
funcionalidades que permite a quimicos y biélogos dibujar, formular, modelar y editar estructuras
moleculares quimicas y biolégicas asi como simular espectros de RMN de proton y carbono.

Complementaries

- PRETSCH, E.; BUHLMANN, P.; AFFOLTER, C.; HERRERA, A.; MARTINEZ, R. Determinacion
estructural de compuestos organicos, Amsterdam: Elsevier-Masson. 2005.
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- SILVERSTEIN, R. M.; WEBSTER, F. X.; KIEMLE, D. J. Spectrometric Identification of Organic
Compounds, New Jersey: Wiley, 2005.

- DUDDECK, H.; DIETRICH, W.; TOTH, G. Elucidacién Estructural por RMN. (Traduccion de la 32 Ed.
Revisada y actualizada), Springer-Verlag Ibérica, 2000.

- EKMAN, R.; SILBERRING, J.; WESTAMN-BRINKMALM, A.; KRAJ, A. Mass spectrometry
(Instrumentation, Interpretation, and Applications), Chichester: John Wiley & Sons, 2009.

- RANDAZZO, A.; Guia practica para la interpretacion de espectros de RMN. Loghia Publ., 2018

ADDENDA COVID-19

Aquesta addenda nomeés s'activara si la situacié sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern
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