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RESUMEN

Laasignatura “ Determinacion Estructural en Quimica Organica’ forma parte de la materia“ Quimica
Organica Aplicada’ de 22.5 créditos ECTS dentro del médulo Quimica, Industriay Sociedad. Se tratade
una asignatura de caracter optativo de 6 créditos ECTS que se imparte en 7° semestre de cuarto curso. El
objetivo basico de esta asignatura es profundizar y ampliar |os conocimientos adquiridos en las
asignaturas de Quimica Organica. Su enfoque es fundamentalmente préactico y su objetivo es proporcionar
al alumno unavision general de las principal es técni cas espectroscopicas disponibles actualmente
(ultravioleta-visible, infrarroja'y resonancia magnética nuclear), asi como la espectrometria de masas, y
su aplicacion préctica para la obtencion de informacion y determinacion de estructuras de |os compuestos
organicos. Ademés, se pretende que el alumno adquiera el conocimiento suficiente para poder disefiar la
mejor manera de abordar un determinado problema de determinacion estructural a partir de la
informacion que proporciona cada tipo de espectro, asi como conocer las aplicacionesy limitaciones de
cada una de | as técnicas espectroscopicas.
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Hoy en dia, lamayoria de los problemas de elucidacion estructural, tanto a nivel de investigacién como
industrial, se solucionan de una formafacil, rapiday segura con la utilizacion de las técnicas que se
estudian en esta asignatura. Esta formacién proporcionaa estudiante y futuro quimico recursos
suficientes parala aplicacién de los métodos espectroscopicos a la resolucion de los problemas
estructurales menos compl gjos.

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacion con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

Aunque la asignatura tiene un nivel basico, es esencial que el estudiante posea una formacién soélida en
la terminologia, nomenclatura y propiedades estructurales de los grupos funcionales y de las moléculas
organicas. Es también importante que el estudiante esté familiarizado con la estereoquimica y posea las
nociones de espectroscopia de moléculas organicas adquiridas en las asignaturas de Quimica Organica
de cursos anteriores, asi como conocer los fundamentos tedricos minimos que permitan la comprension

COMPETENCIAS

1110 - Grado de Quimica V2-2018
- Demostrar capacidad inductiva y deductiva.
- Resolver problemas de forma efectiva.

- Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo equipos de caracter interdisciplinar y en un
contexto internacional.

- Demostrar que reconoce los elementos guimicos y sus compuestos: Obtencién, estructura,
reactividad, propiedades y aplicaciones.

- Relacionar las propiedades macroscopicas y propiedades de atomos y moléculas individuales,
incluyendo macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros, coloides y otros materiales.

- Reconocer y analizar nuevos problemas y planear estrategias para solucionarlos.
- Evaluar, interpretar y sintetizar los datos e informacién Quimica.

- Llevar a cabo procedimientos experimentales estandar implicados en trabajos analiticos y sintéticos,
en relacion con sistemas organicos e inorganicos.

- Relacionar teoria y experimentacion.

- Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboraciéon y
defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su érea de estudio.
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- Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

- Expresarse correctamente, tanto en forma oral como escrita, en cualquiera de las lenguas oficiales
de la Comunidad Valenciana.

- Poseer habilidades béasicas en tecnologias de la informacién y comunicacion y gestionar
adecuadamente la informacién obtenida.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

El apartado anterior recoge las competencias contenidas en el documento VERIFICA. En esta asignatura
se abordan parte de los resultados de aprendizaje de la materia Quimica Organica Aplicada que permiten
adquirir, tanto conocimientos especificos de Quimica, como habilidades y competencias cognitivasy
competencias generales recomendadas por laEUROPEAN CHEMISTRY THEMATIC NETWORK
(ECTN) for the Chemistry Eurobachelor® Label. En la siguiente tabla se relacionan | os resultados de
aprendizaje adquiridos en la asignatura de Determinacion Estructural de Compuestos Organicos
relacionados con las competencias del grado en Quimica.

CONOCIMIENTOSESPECIFICOSDE QUIMICA

[El proceso de aprendizaj e debe per mitir alostitulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Deter minacion
[Estructural de Compuestos Organicos que contemplan
los resultados de aprendizaje EUROBACHEL OR®

Demostrar que conoce los principios, procedimientos y
técnicas para la determinacion, separacion, identificacion y

[Los principiosy los procedimientos utilizados L B
P plosy 1osp caracterizacion de compuestos quimicos. (CES)

en andlisis quimico y la caracterizacion de los

COMPUEStos quimicos. Comprender |os aspectos cualitativos y cuantitativos de

los problemas quimicos (CE24).

Demostrar que reconoce |os elementos quimicosy sus
compuestos. Obtencidn, estructura, reactividad,

|Las principal es técnicas de lainvestigacion de propiedadesy aplicaciones (CE7).

estructuras incluyendo la espectroscopia Demostrar que conoce |os principios, procedimientos y

técnicas para la determinacion, separacion, identificacion y
caracterizacion de compuestos quimicos. (CES)
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|Los rasgos estructurales de los el ementos
quimicos y sus compuestos incluyendo la
estereoquimica.

Demostrar que reconoce |os elementos quimicosy sus
compuestos. Obtencion, estructura, reactividad,
propiedades y aplicaciones (CE7).

Relacionar |as propiedades macroscopicas y propiedades
de &tomos y mol éculas individuales, incluyendo
macromoléculas (naturales y sintéticas), polimeros,
coloidesy otros materiales (CE11).

COMPETENCIASY HABILIDADES COGNITIVAS

|[El proceso de aprendizaje debe per mitir alostitulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Deter minacion
|[Estructural de Compuestos Organicos del titulo de
grado que contemplan losresultados de aprendizaje
[EUROBACHLEOR®

Capacidad para demostrar conocimiento y
comprension de los hechos, conceptos,
principiosy teorias fundamentales
relacionadas con |os temas mencionados
anteriormente.

Demostrar el conocimiento y comprension de los hechos
esenciales, conceptos, principiosy teorias relacionadas con
las &reas de la Quimica (CE13).

Capacidad para aplicar dicho conocimiento y
comprension ala solucién de problemas
comunes cualitativos y cuantitativos.

Resolver problemas cualitativosy cuantitativos segun
model os previamente desarrollados (CE14).

Reconocer y analizar nuevos problemas y planear
estrategias para solucionarlos (CE15).

Comprender |os aspectos cualitativos y cuantitativos de
los problemas quimicos (CE24).

Competencias parala evaluacion,
interpretacion y sintesis de informacion y
datos quimicos.

Interpretar 1os datos procedentes de observacionesy
medidas en el laboratorio en términos de su significacion y
de las teorias que la sustentan (CE20).
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COMPETENCIAS GENERALES

[El proceso de aprendizaje debe permitir alos titulados de grado demostrar:

Competencias de la asignatura Deter minacion
[Estructural de Compuestos Organicos del titulo de
grado que contemplan losresultados de aprendizaje
[EUROBACHLEOR®

Resolver problemas de forma efectiva (CG4).

Resolver problemas cualitativos y cuantitativos seguin
model os previamente desarrollados (CE14).

Capacidad para aplicar conocimiento préactico
para la resolucién de problemas rel acionados
con informacion cualitativay cuantitativa.

Relacionar teoriay experimentacion (CE22).

Reconocer y valorar 10s procesos quimicos en lavida
diaria (CE23).

Comprender |0s aspectos cualitativos y cuantitativos de
|os problemas quimicos (CE24).

Demostrar capacidad de gestion y direccion, espiritu
emprendedor, iniciativa, creatividad, organizacion,
planificacion, liderazgo, toma decisiones y negociacion
(CG3).

Demostrar capacidad de trabajo en equipo incluyendo
equipos de caracter interdisciplinar y en un contexto

Competencias de estudio necesarias para el internacional (CGS).
desarrollo profesional. Estasincluirén la

habilidad de trabajar de forma auténoma. AP S SO R dgoma (C68)-

Demostrar capacidad para adaptarse a nuevas situaciones
(CG9).

Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas
habilidades de aprendizaje necesarias para emprender
estudios posteriores con un alto grado de autonomia
(CB5).
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DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Métodos fisicos de determinacidn estructural. Espectroscopia ultravioleta-visible (UV-Vis).

El espectro electromagnético. Tipos de interaccion de la radiacién con la materia. Espectroscopia de
absorcion: transiciones entre niveles energéticos. Espectroscopia ultravioleta (UV)-visible. Transiciones
electrénicas. Conceptos fundamentales. El espectrofotometro de UV-VIS. Preparacién de la muestra.
Absorciones caracteristicas de las moléculas orgénicas. Cromoforos: olefinas, polienos, benceno y
derivados, compuestos carbonilicos. Efectos del disolvente y del pH.

2. Espectroscopia Infrarroja (IR)

Fundamentos de la espectroscopia infrarroja. Vibraciones moleculares. Ley de Hooke. Tipos de
vibraciones. Factores que influyen en la posicién y forma de las bandas: acoplamiento de bandas,
enlace de hidrégeno, conjugacion, efectos electrénicos y tensién anular. El espectrofotometro de
infrarrojo. Preparacion de muestras. Absorciones caracteristicas de los grupos funcionales de las
moléculas organicas. Interpretacion de espectros de IR.

3. Fundamentos de la espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear

Espines nucleares. Nucleos en un campo magnético externo. Poblacion de niveles de energia.
Descripcion del fendmeno de la resonancia magnética nuclear: condiciones de resonancia.
Magnetizacion macroscoépica. Los procesos de relajacién. Simplificacion del analisis del proceso de
resonancia. Apantallamiento. El espectro de RMN: Resolucion. Espectrémetros de RMN de onda
continua. Método de pulsos y transformada de Fourier. Angulo de un pulsoAnchura de un pulso. Caida
libre de la induccién (FID). Transformada de Fourier. Acumulacion de espectros. Espectrometro de
pulsos y Transformada de Fourier.

4. Resonancia Magnética Nuclear de protén

Frecuencias de resonancia para los distintos nucleos. Desplazamiento quimico. La escala .
Apantallamiento y desapantallamiento. Preparacion de muestras para RMN. Analisis de espectros de
RMN. Tipos de protones en RMN. Integracion del area de las sefiales. Desdoblamiento de las sefiales:
acoplamiento espin-espin. Tipos de acoplamiento espin-espin. Multiplicidad. Acoplamientos de primer
orden. Acoplamientos mas complejos. Valores de desplazamiento quimico. Factores que afectan al
desplazamiento quimico: Efecto inductivo, Anisotropia magnética, Repulsiones de Van der Waals,
Existencia de enlaces de hidrogeno, Efectos conjugativos. Tablas para la estimacién del desplazamiento
quimico.
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5. Andlisis de espectros de RMN de protén

Sistemas complejos de acoplamiento espin-espin. Approximacion de segundo orden. Ejemplos de
diversos sistemas de acoplamiento. Efectos especiales en RMN: Procesos de intercambio quimico
(intermoleculares, con el disolvente, Intramoleculares). Desacoplamiento de espin-espin: doble
resonancia. Introduccion al efecto Nuclear Overhauser (NOE). Experimentos bidimensionales 1H1H
(COSY).

6. Resonancia Magnética Nuclear de carbono-13

Andlisis de un espectro de RMN de 13C. Acoplamientos 13C- 1H. Desacoplamientos: De banda ancha
BB, Off-resonance, DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Desplazamientos
quimicos de los nacleos de 13C. Numero de sefiales. Disolventes. Posicion de las sefales. Factores
gue influyen en el desplazamiento (). Correlaciones empiricas. Experimentos bidimensionales 1H13C:
HETCOR y HSQC.

7. Espectrometria de Masas

Introduccién. El espectrometro de masas. Tipos de espectrémetros de masas. Métodos de ionizacion
mas relevantes. Espectrometria de masas por impacto electrénico. El ion molecular y los picos
isotopicos. Reconocimiento del ion molecular. Deduccion de la formula molecular. Factores que
controlan los modos de fragmentacion. Principales tipos de fragmentacién. Fragmentacion en .
Fragmentacion bencilica. Fragmentacion alilica. Fragmentaciones de enlaces no activados.
Fragmentacion de derivados mono-halogenados. Reaccidn retro Diels-Alder. Transposiciones de
McLafferty. Reacciones onio. Pérdida de CO. Eliminacion de agua. Fragmentaciones en compuestos bi-
y poli-funcionalizados. Otros métodos de ionizacion para andlisis de moléculas bioorganicas. MALDI-
TOF-MS.

8. Aplicacion de las técnicas espectroscipicas a la determinacién de estructuras de compuestos
organicos

Resolucion de problemas con aplicacion conjunta de los diferentes métodos estudiados en los temas
anteriores para establecer la estructura de compuestos organicos sencillos. Utilizacion de programas
informaticos como ayuda a la asignacién estructural basada en técnicas espectroscopicas.
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 51,00 100

Tutorias regladas 9,00 100

Elaboracién de trabajos en grupo 10,00 0

Estudio y trabajo autbnomo 30,00 0

Preparacion de clases préacticas y de problemas 50,00 0
TOTAL| 150,00

METODOLOGIA DOCENTE

La asignatura esta planteada para que el estudiante sea el protagonista de su propio aprendizaje y
estructura de la siguiente manera:

*Clases tedricas presenciales. Se dedicaran a exponer alos estudiantes |os aspectos fundamentales de la
materia. En estas clases se desarrollaran de forma oral 10s diferentes apartados que se recogen en €l
programa de la asignatura, 1o que permitiraa alumno obtener unavision global y comprensiva de la
misma. Se hard uso de lapizarray de presentaciones PowerPoint. Previamente aal desarrollo delaclase,
todo el material pedagdgico que es necesario para el seguimiento de las clases estara a disposicion de los
alumnosen e AulaVirtua.

Estas clases se complementan con el tiempo de estudio personal del alumno.

*Clases practicasy seminarios. En estas clases se |levara a cabo |a aplicacion especifica de los
conocimientos gque los estudiantes hayan adquirido en las clases de teoria. Los estudiantes deberan haber
trabajado previamente los problemas que se van aresolver. La resolucion de estos problemas se llevard a
cabo en algunas ocasiones por el profesor y en otros casos por |os alumnos, bien en grupo, bien de forma
individualizada.

*Tutorias. Seran 9 sesiones en total repartidas uniformemente alo largo del curso, siendo de 1 horala
duracion de cada una de estas sesiones. En ellas, e profesor evaluard el proceso global de aprendizaje de
los estudiantes, alos que se podré organizar en subgrupos de trabajo. En las sesiones de tutoria se
recogeran |os trabajos que hayan sido encomendados por €l profesor. Igualmente, las tutorias servirén
pararesolver todas |as dudas que hayan podido surgir alo largo delas clasesy orientaran alos
estudiantes sobre los métodos de trabajo més Utiles para la resolucion de los problemas que se les puedan
presentar.

EVALUACION

Laevaluacion del rendimiento académico del estudiante y la calificacion final de la asignatura se
realizaran, de forma ponderada, segun |os porcentajes que se muestran en cada uno de |os apartados
evaluados. Todas las calificaciones estardn basadas en la puntuaci én absoluta sobre 10 puntos, y de
acuerdo con la escala establecida en el RD 1125/2003. Este criterio se mantendra en todas las
convocatorias.
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L os diferentes apartados que se evaluaran son |os siguientes:

1- Evaluacion directa del profesor (1 punto): En este evaluacion se tendran en cuenta diferentes
aspectos, entre los que cabe destacar:

» Asistenciay participacion razonaday clara en las discusiones planteadas.
* Progreso en €l uso del lengugje caracteristico de la quimica organica.

* Resolucion de problemasy planteamiento de dudas.

* Espiritu critico.

2.-Tutorias, Cuestionariosy
Tar eas (globalmente 2 puntos): La nota de cada estudiante en este apartadotendra en consideracion:

* Asistencia

* Calificaciones delos cuestionarios.

» Contenido y presentacion por escrito de las tareas encomendados por €l profesor en cada
subgrupo de trabajo.La calificacion de las
tareas sera una nota global para el subgrupo y se computara por igual a cadamiembro del mismo.

Pararecibir calificacion en este apartado, se debera haber realizado todos los cuestionarios y
haber asistido a un minimo de 7 tutorias.

3.- Exdmenes (7 puntos): se redlizard en lafechaindicada por la Facultad y serd comun paratodos los
grupos de la asignatura. Esta prueba consistira en preguntas, problemasy gjercicios que permitan valorar
laadquisicion por parte del alumno de las competencias recogidas en la guia docente. Constara de dos
partes, de acuerdo con la doble finalidad de la asignatura: i) cuestiones en las que se estableceran y/o
justificarédn determinadas caracteristicas espectroscopicas de compuestos organicos conocidosy ii) la
determinacién razonada de la estructura de dos compuestos organicos mediante el andlisis conjunto de sus
espectros.

El aprobado global en la asignatura llevara necesariamente implicado el haber obtenido en el examen una
puntuacién minima de 3.3 puntos sobre los 7 totales En la evaluacion de la segunda convocatoria, se
mantendra la calificacion obtenida en la evaluacion continua (punto 1- "Evaluacion directa del profesor”

y Punto 2- "SeminariosCuestionarios y Tareas") de la primera convocatoria y se procedera a
evaluar de nuevo la parte correspondiente al Punto 3- "Examenes".

REFERENCIAS

Basicas
- KEMP, W. Organic Spectroscopy 3?2 edicion, Polgrave Publishers LTD, 2002

- HESSE, M.; MEIER, H.; ZEEH, B. Métodos espectroscépicos en Quimica Organica, 22 edicion,
Madrid: Editorial Sintesis, 2005.
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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 bidlogos dibujar, formular, modelar y editar estructuras
moleculares quimicas y biolégicas asi como simular espectros de RMN de protén y carbono.

Complementarias

PRETSCH, E.; BUHLMANN, P.; AFFOLTER, C.; HERRERA, A.; MARTINEZ, R. Determinacion
estructural de compuestos organicos, Amsterdam: Elsevier-Masson. 2005.

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 interpretacién de espectros de RMN. Loghia Publ., 2018

ADENDA COVID-19

Esta adenda solo se activara si la situacién sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno

Contenidos

Se mantienen |os contenidos inicialmente recogidos en la guia docente.

Volumen detrabajo y planificacion temporal de la docencia

Respecto al volumen de trabajo

Se mantienen las distintas actividades descritas en la Guia Docente con la dedicacion prevista.
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Respecto ala planificacion tempora de la docencia

El material parael seguimiento de |as clases de teoria de aula permite continuar con la planificacion
temporal docente tanto en dias como en horario, tanto si la docencia es presencial en el aulacomo si no lo
es.

M etodologia docente

En las clases de teoria y de tutorias de aula se tendera ala méaxima presencialidad posible, siempre
respetando |as restricciones sanitarias que limitan €l aforo de las aulas a 50% de su ocupacién habitual.
En funcion de la capacidad del aulay del nimero de estudiantes matriculados puede ser necesario que
parte de |os estudiantes deban seguir las clases de manera sincrona en un aula auxiliar. De plantearse esta
situacion, los estudiantes asistirdn a auladel grupo o aula auxiliar para turnos rotativos semanales
(preferentemente por orden afabético). Sin embargo, € sistema de rotacion se fijara una vez conocidos
los datos reales de matricula, garantizandose, en cualquier caso, que €l porcentaje de presencialidad de
todos | os estudiantes matriculados en la asignatura es el mismo.

S se produce un cierre de las instalaciones por razones sanitarias que afecte total o parcialmente a las
clases de la asignatura, éstas seran sustituidas por sesiones no presenciales siguiendo los horarios
establecidosy utilizando las herramientas del aula virtual.

Evaluacion

Se mantiene € sistema de evaluacién descrito en la Guia Docente de la asignatura en la que se han
especificado las distintas actividades evaluables asi como su contribucion alacalificacion final dela
asignatura.

S se produce un cierre de las instalaciones por razones sanitarias que afecte al desarrollo de alguna
actividad evaluable presencial de la asignatura ésta sera sustituida por una prueba de naturaleza similar
gue se realizara en modalidad virtual utilizando las herramientas informaticas licenciadas por la
Universitat de Valéncia. La contribucion de cada actividad evaluable a la calificacion final de la
asignatura permanecera invariable, seguin lo establecido en esta guia.

Bibliografia

Se mantiene la bibliografia recomendada en la Guia Docente pues es accesible.
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