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RESUM

En aquesta assignatura, els alumnes amplien els conei xements adquirits sobre els fonaments de les
diferents tecniques espectroscopiques (IR, UV, RMN, EM) per a poder aplicar-los a casos practics
d'estudis cinétics, de determinacio de |'estructura de compostos d'interes farmaceutic o de catalitzadors
heterogenisi a comprendre | es aplicacions mediques d'algunes d'aguestes tecniques.

CONEIXEMENTS PREVIS

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

44997 Resolucio de problemes mitjangant tecniques espectroscopiques 1



_ N Guia Docent
44997 Resolucio de problemes mitjangant tecniques
espectroscopiques

Altres tipus de requisits

Es requereixen els coneixements previs sobre quimica que s'imparteixen en les titulacions indicades en
el perfil d'ingrés recomanat per a l'estudiant de master.

COMPETENCIES

2249 - Master Universitari en Quimica

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

- Ser capagc de resoldre problemes complexos de quimica, siga en I'ambit academic, de la investigacié
o de l'aplicaci6 industrial a nivell d'especialitzacié o master

- Posseir la capacitat de planificar i gestionar temps i recursos i adquirir experieéncia en la presa de
decisions.

- Aplicar els coneixements adquirits en el master per a identificar oportunitats d'ocupacié o
emprendimiento en el sector quimic.

- Adquirir experiéncia en l'ocupacio de ferramentes d'informacio i aixi com en la gestié de la informacio
obtinguda.

- Ser capac de defendre postures en debats i col-loquis de forma rigorosa i raonada.

- Ser capacos de dissenyar, realitzar, analitzar i interpretar experiéncies i dades complexes, com a
especialista.

- Ampliar i aprofundir en els coneixements d'espectroscopia, RMN i EM les seues aplicacions, que
permeten resoldre problemes d'interés industrial.

- Aplicar els coneixements teoric-practics avancats adquirits de les distintes especialitats de la quimica
ala [+D+i.

- Ser capacos d'abordar qualsevol tipus d'investigacié en I'ambit de la quimica i/o de la industria
guimica, com a especialista.

- Ser capac de presentar i defendre publicament els resultats obtinguts en una investigacié cientifica o
com resultat del treball en una inddstria quimica.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

* Ampliar els coneixements adquirits sobre els fonaments de | es diferents técniques
espectroscopiques (IR, UV, RMN, EM).

 Estudiar la cinética d'unareacci6 usant diferents técniques espectroscopi ques.

» Estudiar I'equilibri quimic i I'efecte de la temperatura sobre aguest.

» Determinar la configuracio o la conformacié d'una molécula mitjangant RMN.

» Comprovar I'existencia de processos d'associacio i reconeixement molecular mitjangant
experiments de difusio.

» Coneixer els aspectes basics delaRMN de solids i 1es seues aplicacions.

» Comprendre algunes aplicacions médiques de laRMN i |” espectrometria de masses.
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DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Introduccié

Revisio i ampliacié dels principis de les diferents técniques espectroscopiques. L'espectre
electromagneétic i la seua interaccié amb la matéria. Introduccio a lespectroscopia de ressonancia
magnetica nuclear.

Espectroscopia infraroja i Raman. Espectroscopia Raman: dispersiva i de transformada de Fourier.
Espectroscopia d'absorcio electronica.

Espectrometria de masses. Aplicacions de les diferents espectroscopies a la resolucié de casos
practics.

2. Aplicacié en estudis cinétics

Estudi de la cinética d'una reaccio utilitzant IR, UV o RMN. Aspectes quantitatius de les espectroscopies
IR, UV i RMN. Aplicacions de les técniques espectroscopiques en casos practics. Estudi dels processos
de coalescéncia en RMN. Aplicacio a la determinaci6 d'equilibris quimics complexos.

3. Determinacio estructural avangada

Determinacio de la conformacié o configuracioé d'un compost mitjan¢cant RMN.
- Efecte NOE. Experiments NOESY i ROESY.
- Aplicacio en casos practics: industria farmacéutica.

4. Estudis de processos de reconeixement molecular

Técniques per a l'estudi de processos de reconeixement molecular. Aplicacié a casos practics.

5. Ressonancia magnética de solids

Principis de la RMN de solids. Aplicaci6 a casos practics.

6. RMN i espectrometria de masses i la seua aplicacié en medicina

Metabolomica.
- Aplicaci6 a casos practics.
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 40,00 100

Tutories reglades 10,00 100

Estudi i treball autonom 75,00 0
TOTAL 125,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura simparteix mitjancant classes teoriques de tipus llicé magistral participativa, classes amb
activitat practicadirigida, seminarisi tallers en que, entre altres activitats formatives, es resolen
problemes practics aplicats orientats a avaluar la comprensié que de I'assignatura té I'alumne. A mes,

s utilitzade la plataforma Aula Virtual, espai virtual en qué es deposita tota lainformacio que es
considere oportuna per a desenvolupament de ladocenciai e control de la participacio de I'alumnat en
les activitats proposades.

AVALUACIO

Primera convocatoria;

-Proves (examens) oralsi/o escrites basades en els resultats de |'aprenentatge i dels objectius de cada
assignatura, en la seua part tedricai/o practica. Representen e 70% de la nota. Per aprovar |'assignatura,
cal una nota minima en aquest apartat de 4,5 (sobre 10).

-Avaluacio continua de |'activitat desenvolupada per |'estudiant mitjancant |'assistencia participativa, I’la
exposicio de treballs, resoluci6 de problemes, etc. Aquest apartat representa el 30% de la nota global.

Segona convocatoria:

Laqualificacio de I'assignatura, en segona convocatoria, és la de I'examen corresponent.

REFERENCIES

Basiques
- Lambert, J.B., H.E. Shurvell, D.A. Ligther, R. Graham Cooks. Organic Structural Spectroscopy. 2a.
edicio. Editorial Prentice Hall: 2010

- Hesse M., H. Meier | B. Zeeh. Métodos espectroscopicos en Quimica Orgéanica. 22 edici6. Editorial
Sintesis: Madrid, 2005.
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Randazzo, Antonio. Guia Préactica para la Interpretacion de Espectros de RMN. Editorial Loghia: 2018.

Ekman R., J. Silberring, A. Westman-Brinkmalm i A. Kraj. Mass spectrometry
(Instrumentation,Interpretation, and Applications. Editorial John Wiley & Sons: 2009

Apperley, D.C., R.K. Harris i P. Hodgkinson. Solid State NMR: Basic Principles & Practice Solid State
NMR. Editorial Momentum Press: 2012.

Duer, M.J. Solid-State NMR Spectroscopy Principles and Applications. Editorial Blackwell Science Ltd:
2002.

Complementaries

- Pretsch, E.; Clerc, T.; Seibl, J.; Simon, W. Tablas para la determinacién estructural por métodos
espectroscopicos, Editorial Springer, Barcelona, 1998.

- Claridge, T. D. W. High-Resolution NMR Techniques in Organic Chemistry. 22 edicion, Editorial
Pergamon, 2009.

- Simpson J. Organic Structure Determination Using 2-D NMR Spectroscopy. 22 edicion, Editorial
Academic Press, 2012.

- Dass, C. Fundamentals of Contemporary Mass Spectrometry. Editorial John Wiley & Sons, 2007.

- Field L.D., S. Sternhell, J.R. Kalman. Organic Structures from Spectra. 32 edicion, Editorial John Wiley
& Sons, 2002

Coleccidén de publicaciones seleccionadas para el estudio de casos practicos

ADDENDA COVID-19

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