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Determinacién de Estructuras Organicas por
Métodos Espectroscopicos

DESCRIPCION

Objetivo: La asignatura “Practicas Avanzadas de Quimica Organica” esta disefiada para
gue las/los estudiantes adquieran experiencia practica en técnicas y herramientas de
analisis, separacion y caracterizacion de sustancias organica y ademas de solvencia
personal en la planificacion e implementacion de trabajos de sintesis, elucidacion estructural
y estudios mecanisticos.

Para cumplir con estos objetivos, el curso abarca las siguientes secciones:

A. Técnicas y/o herramientas especiales.

B. Seccién analitica.

C. Seccion preparativa.

En el desarrollo de la seccién A, las/los estudiantes seran entrenados en el manejo de
equipos y herramientas especiales. La seccion B consistird en el desarrollo de estudios
cinéticos, termodinamicos y de caracterizacion de estructuras. La seccién C consta de una
serie de trabajos de sintesis minuciosamente seleccionados. Previo al desarrollo de cada
trabajo practico, los alumnos deberan realizar la busqueda bibliogréafica correspondiente y, en
base a la misma, planificar el trabajo de laboratorio.

La formacion de las/los estudiantes, se completara con visitas guiadas a plantas
industriales de Bahia Blanca y/o la zona.

PROGRAMA SINTETICO
A.- Técnicas y/o herramientas especiales
1. Reacciones en atmésfera inerte.
2. Destilacion a presion reducida.
3. Manejo de instrumental analitico: IR, RMN, MW, CG-EM.
4. Manejo de software de quimica computacional.
B.- Seccion Analitica
1. Estudios cinéticos y termodinamicos (determinacion de mecanismos de reaccion).
2. Extraccion y caracterizacion de compuestos organicos.
3. Reacciones promovidas por diferentes fuentes de energia.
C.- Seccion Preparativa
Reacciones de isomerizacion.
Sintesis de catalizadores de transferencia de fase.
Reacciones de carbenos.
Reacciones de compuestos carbonilicos.
Reacciones periciclicas.
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PROGRAMA ANALITICO

A. — TECNICAS Y/O HERRAMIENTAS ESPECIALES

1. Reacciones en atmdsfera inerte: Armado de equipos, secado y purgado con

atmésfera inerte. Sistemas para cierre de gas inerte, uso de llaves de tres vias,
ampollas igualadoras de presion.
Destilacién a presion reducida: Armado de equipos. Sistemas para destilacion simple
y fraccionada. Bombas de vacio, manometros.
Instrumental Analitico:
CROMATOGRAFIA: Separacién y técnicas cromatograficas. Aplicacion a sistemas
organicos. Manejo de cromatdgrafo de gases acoplado a espectrémetro de masas
(CG-EM).
TRABAJO PRACTICO N° 1 (a): Cromatografia de adsorcion: Separacion y
purificaciébn de una mezcla de compuestos por cromatografia en capa fina y en
columna.
TRABAJO PRACTICO N° 12 (b): Caracterizacion de productos naturales.
Preparacion de soluciones patrén. Cuantificacion y analisis espectral mediante CG-
EM, de los componentes de los extractos obtenidos.
ULTRAVIOLETA (UV): TRABAJO PRACTICO N° 1 (b): Andlisis e identificacion de los
compuestos aislados mediante espectroscopia UV-Visible
INFRARROJO (IR): Seminario de tratamiento de muestras para IR y analisis de los
productos del TRABAJO PRACTICO N° 6.
RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR (RMN): Seminario de tratamiento de
muestras para RMN y analisis de los productos del TRABAJO PRACTICO N° 7.
Software de Quimica Computacional: introduccién a los métodos computacionales de
estructura electrénica, se emplearan programas gratuitos para uso académico
(ORCA, Avogadro). TRABAJO PRACTICO N° 5: Introduccién al programa y al
visualizador, construccion de geometrias, optimizacién, caracterizaciéon de puntos
estacionarios, analisis poblacional (distribucion de cargas), prediccion de propiedades
espectroscopicas (IR, RMN).

B. - SECCION ANALITICA

Mecanismos de reacciones organicas. Velocidad de una reaccion. Reacciones
competitivas. Separacion de compuestos organicos de materiales biologicos.

Estudios cinéticos y termodindmicos:

TRABAJO PRACTICO N° 2: Estudio cinético de una reaccion solvolitica.
Determinacion del tiempo de reaccion, constante de velocidad e influencia de la
temperatura, concentracion de sustrato y polaridad del medio sobre la velocidad de
reaccion de solvélisis del cloruro de ter-butilo. Determinacion de la naturaleza del
mecanismo de dicha solvdlisis.

TRABAJO PRACTICO N° 3: Estudio de la reaccion competitiva de formacion de
semicarbazonas del 2-furaldehido y de la ciclohexanona. Control cinético versus
control termodinamico de la reaccion.
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2. Extracciéon y caracterizacion de compuestos organicos:

TRABAJO PRACTICO N° 1 (a): Extraccion y separacion de pigmentos vegetales por
cromatografia en columna. Caracterizacion de los componentes aislados.

TRABAJO PRACTICO N° 12 (a): Extraccion de cafeina de té y de una bebida cola;
extraccion de trimiristina de la nuez moscada; extraccion de aceites esenciales de
eucaliptus, de citricos. Destilacién por arrastre con vapor de agua y extractor Soxhlet.
Cuantificacién y caracterizacion de los componentes aislados.

Reacciones promovidas por diferentes fuentes de energia:

TRABAJO PRACTICO N° 6: Reacciones fotoquimicas: sintesis de benzopinacol y
caracterizacién mediante espectroscopia IR.

TRABAJO PRACTICO N° 11: Sintesis organica asistida por microondas: se llevaran
a cabo diferentes reacciones: condensacién, acoplamiento, cicloadicién, etc. y se
compararan con aquellas promovidas por calor convencional.

C. - SECCION PREPARATIVA

1.

Reacciones de isomerizacion:

TRABAJO PRACTICO N° 4: Reaccién de interconversion de dos is6meros
desconocidos y determinacion de su estructura por reacciones de reconocimiento de
grupos funcionales y métodos cromatograficos.

Sintesis de catalizadores de transferencia de fase:

TRABAJO PRACTICO N° 7 (a): Sintesis del cloruro de trietilbenzilamonio. Estudio de
su empleo en reacciones de transferencia de fase.

Reacciones de carbenos:

TRABAJO PRACTICO N° 7 (b): Adicion de diclorocarbeno a C=C por catalisis de
transferencia de fase. Caracterizacion de los productos mediante espectroscopia
RMN.

Reacciones de compuestos carbonilicos: Formacion de enlaces C-C.

TRABAJO PRACTICO N° 8: Obtencion de dibenzalacetona por la reaccion de
Claisen-Schmidt.

TRABAJO PRACTICO N° 9: Sintesis de alcoholes por reaccion de Grignard:
Preparacion de un reactivo de Grignard y su reaccion posterior con distintos
compuestos carbonilicos. Identificacion de los productos mediante espectroscopia IR,
RMN y espectrometria de Masas.

Reacciones periciclicas:

TRABAJO PRACTICO N° 10: Reaccion de Diels-Alder. Obtencién del anhidrido del
acido 9,10-dihidroantraceno-9,10-a,3-succinico.
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METODOLOGIA DE LA ENSENANZA: La asignatura esta disefiada para lograr el
aprendizaje en base a la experiencia a través de trabajos practicos de Laboratorio, haciendo
uso de los conocimientos tedricos adquiridos en asignaturas previas.

Se desarrollardn puestas en comun sobre los procedimientos y métodos de trabajo a llevar a
cabo en el Laboratorio, tales como métodos cinéticos, espectroscépicos y cromatograficos
destinados al andlisis, separacion y caracterizacion de sustancias organica. Los alumnos
seran entrenados en el manejo de equipos especiales (IR, RMN, CG-MS, MW).

Se los introducird en el uso de métodos computacionales como una herramienta de
asistencia a la quimica organica a través del programa ORCA (gratuito para uso académico).
Previo al desarrollo de cada sintesis, los alumnos deberan realizar la busqueda bibliografica
correspondiente y, en base a la misma, discutir la factibilidad del trabajo de laboratorio
propuesto.

Se proveera a los alumnos de una guia de trabajos practicos relacionados con los temas a
desarrollar durante el cuatrimestre.

FORMA DE EVALUACION: La evaluacion de las/los estudiantes se realiza a través de: a)
Un (1) examen parcial escrito sobre diferentes cuestiones relativas a la interpretacion de un
experimento de quimica organica a partir de una sintesis publicada en Organic Syntheses;
b) Cuestionarios evaluatorios para cada trabajo practico; c) Presentacion de los informes de
cada trabajo practico en tiempo y forma; d) Desempefio en el laboratorio €) ademas de los
trabajos practicos estipulados, cada estudiante deberd proponer una actividad practica
adicional sobre un tema determinado, redactar el experimento con formato de trabajo
practico y llevarlo a cabo en una o dos clases, conformando su segundo examen parcial.
Condiciones para Cursado: Nota minima:40 puntos en las etapas de examinacion a) y €) y no
mas de dos (2) cuestionarios y/o informes de trabajos practicos desaprobados.

Condiciones para Promocién: Nota minima:60 puntos en las etapas de examinaciéon a) y e) y
no mas de dos (2) cuestionarios y/o informes de trabajos practicos desaprobados.
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6. “Métodos de Laboratorio para Quimica Organica”, R. Keese, R. Muller, T. Tjube, Ed.
Limusa, 1990.

7. “Organic Experiments”, L. F. Fieser and K. L. Wiliamson, D. C. HEATH AND
COMPANY, Massachusetts, 1992.

8. “Quimica Orgéanica. Fundamentos teorico-practicos para el Labortorio”, R. L.
Galagovsky, Serie Cuadernos Universitarios, EUDEBA, 1986.

9. “Handbook of Chemistry and Physics”, 87° Ed., D. R. Lide Editor, CRC Press, 2006-
2007.
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