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Nombre Determinacion estructural mediante RMN
Ciclo Master

Créditos ECTS 2.0

Curso académico 2021 - 2022

Titulacion(es)

Titulacion Centro Curso Periodo
2109 - M.U. en Técnicas Experimentales en Facultad de Quimica 1 Primer
Quimica 11-V.2 cuatrimestre
Materias
Titulacion Materia Caracter
2109 - M.U. en Técnicas Experimentales 1 - Laboratorio avanzado de Obligatoria
en Quimica 11-V.2 Técnicas Experimentales en

Quimica

Coordinacion
Nombre Departamento
ESTEVAN ESTEVAN, FRANCISCO 320 - Quimica Inorgénica

RESUMEN

Asignatura de laboratorio dedicada a aprendizaje de metodol ogias de trabajo avanzadas utilizadas en la
determinacion estructural, basadas en el empleo de laresonancia magnética nuclear y lainterpretacion de
espectros

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion
No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.
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Otros tipos de requisitos

Se requieren los conocimientos previos sobre quimica y trabajo experimental en el laboratorio de
guimica que se imparten en las titulaciones indicadas en el perfil de ingreso recomendado para el
estudiante del Master.

COMPETENCIAS

2109 - M.U. en Técnicas Experimentales en Quimica 11-V.2

Ser capaces de trabajar en equipo con eficiencia en su labor profesional o investigadora.

Ser capaces de acceder a la informacién necesaria (bases de datos, articulos cientificos, etc.) y tener
suficiente criterio para su interpretacién y empleo.

Ser capaces de seleccionar y optimizar las variables instrumentales para obtener los mejores
pardmetros analiticos en las técnicas experimentales estudiadas.

Ser capaces de emplear las herramientas basicas para el tratamiento de datos experimentales en el
laboratorio.

Realizar estudios realacionados con el andlisis y/o la caracterizacion de sustancias quimicas tales
como: control de calidad, disefio de protocolos de trabajo para laboratorios, disefio e implementacion
de procesos de acreditacién y validacion, disefio y desarrollo de proyectos I+D+l, emision de
informes, certificaciones y/o dictamenes, etc.

Ser capaces de planificar y gestionar los recursos disponibles de un laboratorio quimico, teniendo en
cuenta los principios béasicos de la calidad, prevencion de riesgos, seguridad y sostenibilidad.

Seleccionar la instrumentacidén quimica comercializada apropiada para el estudio a arealizar y de
aplicar sus conocimientos para utilizarla de manera correcta.

Elaborar una memoria clara y concisa de los resultados de su trabajo y de las conclusiones
obtenidas.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Al finalizar €l proceso de ensefianza-aprendizaje, el estudiante debera ser capaz de:

1.- Calcular constantes de acoplamiento en un espectro.

2.- Explicar la necesidad de diversos pul sos.

3.- Calcular laduracion de un pulso de 90 grados.

4.- Calcular tiempos de relgjacion.

5.- Interpretar un espectro monodimensional.
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6.- Interpretar espectros bidimensionales.
7.- Interpretar |os mecanismos de fluxionalidad de las moléculas.

8.- Establecer los parametros termodinamicos de estos procesos.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Aspectos experimentales de la RMN

Eleccién de disolvente(s) y condiciones de trabajo

2. Obtencion e interpretacion de espectros

Obtencion de espectros monodimensionales de las muestras, abarcando diferentes ndcleos de interés
(1H, 13C, 19F, 31P).

Obtencidon de espectros bidimensionales homonucleares (COSY).Obtencién de espectros
bidimensionales heteronucleares (HSQC, HMBC).

Obtencién de espectros a diferentes temperaturas.

Obtencién de espectros de muestras sélidas (nicleos como 11B, 27Al, 29Si).

Interpretacion de los espectros obtenidos.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Préacticas en laboratorio 20,00 100
Elaboracion de trabajos individuales 5,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 10,00 0
Lecturas de material complementario 4,00 0
Preparacion de actividades de evaluaciéon 5,00 0
Resolucion de casos practicos 6,00 0
TOTAL 50,00

METODOLOGIA DOCENTE

Actividades presenciales

Las clases de laboratorio se iniciaran con seminarios en los que el profesor realizara una pequefia
introduccion del objetivo, fundamentos y metodologia experimental de las practicas areadlizar.
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El profesor realizard en el laboratorio las explicaciones necesarias sobre el funcionamiento de los
instrumentos a utilizar en cada préactica previamente a su uso por parte de los estudiantes y tutelara su
uso durante larealizacion de | as précticas, parareforzar los conocimientos sobre | as técnicas empleadas.

Los estudiantes realizar an las practicas, siguiendo los protocolos o guiones de practicas de los que
dispondran y que podran ser mas 0 menos abiertos en funcién de cada practicay de los objetivos
especificos a adquirir en cada asignatura.

Las actividades presenciales realizadas en el laboratorio formaran parte de la evaluacion continua del
estudiante (Actividades formativas del verifica AF2 y Metodologia docente del verificaMD1).

Se redlizardn examenes escritos en las fechas previstas en la programacion de las pruebas de
evaluacion. (Actividades formativas del verifica AF4 y Metodol ogia docente del verificaMD1)

Las competencias a adquirir a partir de las actividades presenciales son las siguientes.

» Basicasy generales: CGly CG3
» Especificas: CE2, CE3, CE4, CE5y CE6

Actividades no presenciales

L os estudiantes realizaréan las actividades no presenciales solicitadas por € profesor (memorias, informes
delas practicas, etc.) y las entregaran en lafecha indicada.

Las competencias a adquirir a partir de |las actividades no presenciales son las siguientes.

» Especificas: CE7

EVALUACION

1.-Evaluacion continua del estudiante en las clasesy seminarios (asistencia participativa,
manipulacion del material y equipos, organizacion del trabajo, comprension y empleo del guidn de
précticas, realizacion de célculos, trabajo en equipo, etc.)

Durante las sesiones, centradas en |a resolucion de casos practicos, se evaluaralaasistenciay la
participacion de los alumnos de formaindividual (bien contestando oralmente o por escrito alas
cuestiones planteadas por € profesor, bien planteando preguntas cuya contestacion sea rel evante para el
resto del grupo). Entre otras, dichas preguntas incluiran el disefio de protocolos de trabajo, l1a seleccion de
variablesy las herramientas para €l tratamiento de datos (Competencias del verifica CE2, CE3, CE5 y
CES6). Las sesiones practicas se realizaran en grupos de trabajo (Competencia del verifica CGl).

Competencias a evaluar: Especificas: CE2, CE3, CE4, CE5y CE6
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PONDERACION 40

2.-Evaluacion de las actividades no presenciales (memorias y/o informes de las précticas entregados)

Losinformes que emitiran los alumnos incluiran los principales conclusiones derivadas del trabajo en el
laboratorio (protocolos de trabajo, seleccion de variablesy tratamiento de datos; competencias del
verifica CE2, CE5, CE6y CE7) y sellevaran a cabo en parejas para fomentar €l trabajo en equipo (toma
de decisiones consensuadas; competencias del verificaCGly CE?7).

Competencias a evaluar: Especificas. CE7

PONDERACION 30

3.-Exédmenes escritos (basados en |os resultados de aprendizaje de la materia y en |os objetivos
especificos de la asignatura)

El examen consistira en laresolucion de cuestiones o casos practicos relacionados con las técnicas
estudiadas. (Competencias del verifica CE2, CE4, CE5 y CE6).

Competencias a evaluar: Especificas: CE2, CE4, CE5y CE6
PONDERACION 30

REFERENCIAS

Basicas

- Bakhmutov V.I.. Practical NMR relaxation for chemists, Wiley, 2004.
Duer, M.J., Introduction to solid state NMR spectroscopy, Wiley 2004.4
Hore P. J., Nuclear Magnetic Resonance. Oxford Science Publication, 1995.
Hennel, J. W. y Klinowski, J. Fundamentals of Nuclear Magnetic Resonance Longman.
Keeler J., Understanding NMR Spectroscopy, Wiley, 2005.
Morris, G. y Emsley, J. Multidimensional NMR methods for the solution state, Wiley 2010.

Ginther, H., NMR spectroscopy: Basic principles, concepts and applications in chemistry, 3rd ed.
Wiley-VCH, 2013

Pregosin, P. S., NMR in Organometallic Chemistry, Wiley-VCH, Weinheim, 2012.
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Mitchell, T. N., Costisella, B., NMR- from spectra to structures, Heidelberg, Springer-Verlag, 2007.

ADENDA COVID-19

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

Contenidos

Se mantienen los contenidos inicialmente recogidos en la guia docente.

Volumen detrabajo y planificacién temporal de la docencia

Respecto a volumen de trabajo:

Se mantienen las distintas actividades descritas en la Guia Docente con la dedicacién prevista.

Respecto ala planificacion temporal de la docencia

no hay ninguna variacion respecto a lo previsto inicialmente en la guia docente

M etodol ogia docente

Respecto alas clases de |aboratorio, se tendera ala presencialidad méaxima respetando las normas de
distanciamiento y ocupacion de espacios fijadas por |as autoridades académicas. En este sentido, la
docenciatipo "L" tendra una presencialidad del 100% y la docenciatipo "U" serano presencial y se
impartira mediante las herramientas que ofrece el aulavirtual. Indique si existe alguna variacién respecto
alaguia docente (trabajo individua ...)

La metodologia utilizada paralas clases no presenciales sera:
1. De forma sincrona mediante las herramientas del aula virtual (Teams, Blackboard ...)
2. De forma asincrona mediante powers locutados u otras herramientas del aula virtual

3. Resolucion de gercicios y cuestionarios
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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 el sistema de evaluacion descrito en la Guia Docente de la asignatura en la que se han
especificado las distintas actividades evaluables asi como su contribucion a la calificacion final de la
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, segun o establecido en esta guia.

Bibliogr afia

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