Universidad
Zaragoza

Grado en Quimica
27219 - Determinacion estructural

Guia docente para el curso 2015 - 2016

Curso: , Semestre: , Créditos: 6.0

Informacion basica

Profesores

- Irene Victoria Ara Laplana irene.ara@unizar.es
- Santiago Franco Ontaneda sfranco@unizar.es
- Rafael Navarro Martin rafanava@unizar.es

- Raquel Andreu Solano randreu@unizar.es

Recomendaciones para cursar esta asignatura

Se recomienda haber superado las materias de Quimica Orgdnica y Quimica Inorgénica.

Actividades y fechas clave de la asignatura

Los horarios de las clases y las fechas del examen global se podrdn consultar en la pagina web de la universidad:

http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Habra dos exdmenes parciales, cuyas fechas se comunicaran con suficiente antelacién en el tablén de anuncios y a través

del ADD.

Inicio

Resultados de aprendizaje que definen la asignatura

El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

1:

Conoce los fundamentos fisicos y la informacién que proporcionan las distintas técnicas espectroscépicas
(espectroscopia de masas, IR, RMN y v-uv) para la determinacién estructural de compuestos organicos e

inorganicos.


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

2: Calcula, deduce y compara los valores de los principales pardmetros de cada técnica espectroscépica.

3:
Determina la estructura de las moléculas a partir de la interpretacién de los datos espectroscépicos
experimentales.
4:
Predice razonadamente las caracteristicas espectroscépicas de una determinada molécula conociendo su
estructura.
5:
Selecciona y relaciona las técnicas mas adecuadas para la obtencién de datos experimentales que permitan
la determinacién estructural de un compuesto.
6:
Reconoce la importancia las distintas técnicas de determinacién estructural y que la informacién que
proporciona cada una de ellas se puede complementar con las demas.
7:
Comprende, interpreta y utiliza la informacién espectroscépica que se recoge en la bibliografia.
Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

En la asignatura se estudian las técnicas mas importantes de determinacién estructural que se manejan habitualmente en
un laboratorio de quimica organica o inorganica, con un enfoque eminentemente practico y aplicado.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

Proporcionar al estudiante los conocimientos y herramientas adecuadas para poder determinar la estructura molecular de
compuestos quimicos, tanto organicos como inorganicos, a partir de datos espectroscépicos.

Contexto y sentido de la asignatura en la titulacién

Se encuadra en el Médulo Avanzado, se imparte en el primer semestre del cuarto curso y tiene caracter obligatorio.
Complementa a las asignaturas Quimica Orgénica Il y Quimica Inorganica ll, pero a su vez es una asignatura muy importante
en si misma, ya que conocer y saber aplicar las distintas técnicas de determinacién estructural es fundamental en la
formacién de un quimico.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...
1:

Conocer los principios basicos y aspectos fundamentales de las técnicas estudiadas para la determinacién
estructural de los compuestos organicos o inorganicos.

Analizar, interpretar y sintetizar informacion espectroscépica con objeto de proponer razonadamente la
estructura de un determinado compuesto

Describir las propiedades espectroscépicas de un compuesto orgéanico o inorgdnico conociendo su estructura.



4: Aplicar conocimientos tedricos y practicos a la resolucién de problemas en Quimica y seleccionar el método
mas adecuado para resolverlos.

Comprender e interpretar la informacién espectroscépica y estructural que se recoge en la bibliografia
cientifica.

Desarrollar habilidades para el aprendizaje critico y auténomo en areas especializadas de la Quimica y en
areas multidisciplinares.

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

El conocimiento de los fundamentos y aplicaciones de las técnicas de determinacién estructural son parte de la formacién
bdsica de un quimico. Tanto si el estudiante quiere continuar su formacién (master y doctorado), especializarse en un campo
determinado o incorporarse al mercado laboral, las técnicas de determinacién estructural van a serle Utiles, si no
imprescindibles. Se emplean ampliamente en todas las dreas de la quimica y también en disciplinas relacionadas como
bioguimica, geologia, ciencia e ingenieria de materiales, investigacion médica y farmacéutica, etc. La identificacion de
compuestos, nuevos o ya conocidos, el seguimiento de reacciones quimicas, la determinacién del grado de pureza de una
sustancia o el disefio de nuevos materiales, cuyas propiedades se relacionan con su estructura, son algunos campos en los
que se aplican los conocimientos y habilidades que se adquieren en esta asignatura.

Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos
mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:
Evaluacion continua

Se realizaran dos pruebas parciales escritas de contenido teérico-practico. La calificacién final de la
asignatura se obtendrd como la media aritmética de las calificaciones de cada una de las pruebas parciales.
Para promediar serd necesario alcanzar un minimo de 4 puntos (sobre 10) en cada una de las pruebas
parciales. La asignatura se considerara aprobada si se obtiene una calificacién minima de 5 puntos (sobre 10)
en el promedio de los dos exdmenes parciales.

Prueba global

Los alumnos que no se acojan al sistema de evaluacién continua, que no superen la asignatura por este
procedimiento o que quieran mejorar su calificacién, tendran derecho a presentarse a una prueba global que
consistird en un Unico examen escrito de contenido tedrico-practico. Para aprobar serd necesario alcanzar
una calificacién minima de 5 puntos (sobre 10).

La calificacidn final del alumno sera la mejor de las calificaciones obtenidas entre la evaluacién continua y la
prueba global.

El nUmero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como
el consumo de dichas convocatorias se ajustara a la Normativa de Permanencia en Estudios de Grado y
Reglamento de Normas de Evaluacion del Aprendizaje. A este Ultimo reglamento, también se ajustaran los
criterios generales de disefio de las pruebas y sistema de calificacién, y de acuerdo a la misma se hara
publico el horario, lugar y fecha en que se celebrara la revisién al publicar las calificaciones. Dicha normativa
puede consultarse en:

http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html



http://wzar.unizar.es/servicios/primer/2matri/legis/Propia/Rto_ permanencia14.pdf
http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha disenado para esta asignatura se basa en lo siguiente:

1.- Clases magistrales, en las que se expondran los fundamentos tedricos de las distintas técnicas y cdmo se aplican a la
determinacién estructural.

2.- Resolucién de problemas y cuestiones aplicadas. Discusidn colectiva de la resolucién de los problemas y cuestiones, de
complejidad creciente.

3.- Demostraciones relacionadas con la preparaciéon de muestras y la medida de las propiedades espectroscépicas de
compuestos seleccionados.

La asignatura tiene 6 créditos ECTS, que seran impartidas por profesorado del Departamento de Quimica Orgdnica (3
créditos ECTS) y del Departamento de Quimica Inorganica (3 créditos ECTS).

Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
Clases magistrales: 3 ECTS.

Clases de resolucién de problemas y cuestiones aplicadas y demostraciones: 3 ECTS.

Las sesiones seran de 1 hora y se impartirdn 4 sesiones por semana durante todo el semestre. Las clases de
resolucién de problemas y demostraciones se iran intercalando entre las clases magistrales, de modo que,
tras presentar los fundamentos y caracteristicas de cada técnica, se pasara a presentar ejemplos practicos de
aplicacion y resolucion de problemas relacionados.

Programa de Contenidos

1. Generalidades de andlisis y caracterizaciéon de compuestos quimicos.

2. Espectroscopia infrarroja. Fundamentos y aplicaciones. Tipos de vibraciones. Zonas del espectro de
infrarrojo. Estudio de grupos funcionales de interés. Interpretacién de espectros. Problemas y casos
practicos. Instrumentacién. Preparacién de muestras.

3. Espectrometria de masas. Fundamentos y aplicaciones. Métodos de ionizacién y andlisis de iones. lon
molecular. Picos isotépicos. Masa exacta. Fragmentaciones. Problemas y casos practicos. Instrumentacion.
Preparacion de muestras.

4. Resonancia magnética nuclear de protén. Fundamentos y aplicaciones. Instrumentacién. Desplazamiento
quimico y apantallamiento. Equivalencia quimica. Integracién. Acoplamiento spin-spin. Estudio de grupos
funcionales de interés. Manejo de tablas. Simulacién de espectros. Problemas y casos practicos.
Preparacién de muestras.

5. Resonancia magnética nuclear de carbono. Fundamentos y aplicaciones. Estudio de grupos funcionales
de interés. Manejo de tablas. RMN bidimensional y técnicas bidimensionales mas comunes. Problemas y
casos practicos.

6. Estrategias para la asignacién de la estructura de un compuesto a partir de los correspondientes
espectros.

7. Resonancia magnética nuclear de otros ndcleos. Nicleos con diferentes valores de espin nuclear y



diferentes abundancias isotdpicas. Satélites. Sistemas de spin. Problemas y casos practicos.

8. Espectros de RMN de primer y segundo orden. Inequivalencia quimica y magnética. Simplificacién de
espectros. Fluxionalidad en compuestos quimicos. Problemas y casos practicos.

9. Espectroscopia ultravioleta-visible. Croméforos de interés general. Espectros electrénicos: tipos de
transiciones. Situacion en el ién libre y en el idn complejo. Desdoblamientos de los orbitales d:
aproximaciones de campo fuerte y campo débil. Diagramas de correlacién. Diagramas de Tanabe-Sugano.
Reglas de seleccién. Efecto Jahn-Teller. Problemas y casos practicos.

10. Susceptibilidades magnéticas en complejos de metales de transiciéon. Momento magnético efectivo.
Contribucidn orbital. Problemas y casos practicos.

Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos

Los horarios de las clases y las fechas del examen global se podran consultar en la pdgina web de la universidad:
http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

Habra dos exdmenes parciales, a mediados y al final del semestre. Las fechas exactas se comunicaran con suficiente
antelacion en el tablén de anuncios y a través del ADD.

Referencias bibliograficas de la bibliografia recomendada

- Determinacidn estructural de compuestos orgdnicos / E. Pretsch ... [et al.] . - Reimp. Barcelona [etc.] : Masson, 2005

- Duckett, Simon. Foundations of spectroscopy / Simon Duckett and Bruce Gilbert . - 1st published, repr. Oxford [etc.] :
Oxford University Press, 2004

- Ebsworth, E. A. V. Structural methods in inorganic chemistry / E.A.V. Ebsworth, David W.H. Rankin, Stephen Cradock ;
foreword by Kenneth Raymond . - 2nd ed. Oxford [etc.] : Blackwell, 1991

- Harwood, Laurence M.. Introduction to organic spectroscopy / Laurence M. Harwood, Timothy D. W. Claridge . - 1st publi.,
repr. Oxford : Oxford University Press, 2007

- Hesse, Manfred. Métodos espectroscdpicos en quimica organica / Manfred Hesse, Herbert Meier, Bernd Zeeh ; adaptacién
espafiola 22 edicién, Antonio Herrera Fernandez, Roberto Martinez Alvarez . 22 ed. act. y amp. Madrid : Sintesis, D.L. 2005

- Pretsch, E.. Structure determination of organic compounds. Tables of spectral data.. 4th revised and enlarged Springer
2001.

- Requena Rodriguez, Alberto. Espectroscopia / Alberto Requena Rodriguez, José Zufiiga Roman Madrid [etc.] :
Pearson/Prentice Hall, cop. 2004

- Roberts, John D.. ABCs of FT-NMR / John D. Roberts Sausalito, California : University Science Books, cop. 2000

- Silverstein, Robert M.. Spectrometric identification of organic compounds / Robert M. Silverstein, G. Clayton Bassler,
Terence C. Morrill . - 4th ed. New York [etc.] : Wiley, cop. 1981


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do

