UNIVERSIDAD NACIONAL DEL SUR 1/5
BAHIA BLANCA ARGENTINA
DEPARTAMENTO DE QUIMICA
PROGRAMA DE: QUIMICA ORGANICA ANALITICA QODIGOI 6393
AREA NRO: |l
HORAS DE CLASE PROFESOR/A RESPONSABLE
TEORICAS PRACTICAS
Por semana Por cuatrimestre Por semana Por cuatrimestre Dr. Gustavo F. Silbestri
4 50 3 40
ASIGNATURAS CORRELATIVAS PRECEDENTES
APROBADAS CURSADAS
PRACTICAS DE QUIMICA ORGANICA (6266)

DESCRIPCION / OBJETIVOS

La asignatura tiene como objetivo la introduccién del alumno al conocimiento de los fundamentos
del analisis espectroscdpico y su utilizacidn en la determinacién de estructuras orgénicas.
Se desarrollan temas relacionados con la Espectrometria de Masas, Espectroscopia Infrarroja y
Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear.

Las clases practicas implican la resolucién de problemas que ilustran la utilidad de cada método
en la dilucidacién de estructuras.

PROGRAMA SINTETICO

TEMA 1: Espectrometria de Masas. Fundamento. lon molecular. Fragmentos. Aplicaciones.
Interpretacion de espectros.

TEMA  2: Espectroscopia_Infrarroja. Fundamento. Espectro infrarrojo. Aplicaciones.
Interpretacion de espectros.

TEMA 3: Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear. Fundamento multinuclear.
Desplazamiento quimico. Acoplamiento. Resonancia Magnética de 'H y de 13C. Aplicaciones.
Interpretacién de espectros
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PROGRAMA ANALITICO

TEMA 1: ESPECTROMETRIA DE MASAS (EM). Introduccion a la EM Func‘iamentos.
Sistemas de produccién de iones. Impacto electrénico. lonizacion quimica. Metoc?qs de
desorcion. Factores que gobiernan la estabilidad de los iones. lon molecular, caractt_ar|§tlcas.
Pico base. lones metaestables. Composicion elemental: M+1, M+2. Regla del nitrégeno.
Modos de fragmentacién Rupturas caracteristicas de: hidrocarburos saturados, no saturados,
aromaticos. alcoholes, compuestos carbonilicos, aminas, etc. Interpretacion de espectfos.

ESPECTROMETRO DE MASA. Introduccién de la muestra. Directa. Indirectg. Sistema
acoplado con cromatografia gaseosa. Sistema acoplado con cromatografia liquida de alta
resolucién. Resolucion. Sensibilidad. Rango de masa. Sistemas de enfoque. Enf_oque
magnético. Enfoque eléctrico. Cuadrupolo. Instrumentos de doble enfoque magnético -

eléctrico. Tiempo de vuelo. Aplicaciones

TEMA 2: ESPECTROSCOPIA INFRARROJA. Origen del espectro infrarrojo. Energia
vibracional de una molécula. Vibraciones activas en el infrarrojo. Vibraciones fundamentales,
sobretonos y de combinacion. Obtencién del espectro infrarrojo. Espectroscopia infrarroja por
Transformada de Fourier. Bandas caracteristicas o frecuencias de grupos. Factores que

influyen en la posicion e intensidad de las bandas. Tablas de correlacién. Interpretacion de

espectros de moléculas orgénicas. Aplicaciones de la espectroscopia infrarroja. Andlisis cuali-

y cuantitativo.

TEMA 3: ESPECTROSCOPIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR. Propiedades
magnéticas de los nucleos. Nimero de espin. Momento magnético. Distribucion de la carga
nuclear. Momento cuadrupolar. Interaccién con un campo magneético. Niveles de espin.
Movimiento precesional. Frecuencia de Larmor. Frecuencia de los nlcleos mas comunes.
Equipos de onda continua y por pulsos. Sistema de coordenadas rotante. Tiempo de pulso.
Angulo de pulso. Relajacién del espin nuclear (T1, T2) Transformada de Fourier. FID.
Desplazamiento quimico. Unidades. Desplazamiento quimico de 1H. Factores que lo afectan.
Densidad electrénica, anisotropla. Desplazamiento quimico de 13C. Factores que lo afectan.
Prediccion de desplazamiento quimico: uso de tablas.

Acoplamiento espin-espin. Multiplicidad de sefiales. Mecanismo de acoplamiento: efecto
Fermi. Constante de acoplamiento. Factores que la afectan. Nucleos equivalentes. Sistemas
de acoplamiento de primer y segundo orden. Relacién entre la constante de acoplamiento,
estructura y estereoquimica de un compuesto: ecuacion de Karplus.

Nucleos intercambiables. Efecto de la dilucién y la temperatura. Congelamiento

conformacional. RMN dinamica.
Desacoplamiento espin-espin. Doble resonancia. Desacoplamiento homo- y heteronuclear

Efecto Nuclear Overhauser. Aplicaciones.
Reactivos quirales. Su uso en la determinacion de pureza enantiomeérica.
Uso de la RMN en la elucidacion de estructuras orgénicas. Interpretacion de espectros.

Aplicaciones cuantitativas.
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PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS

Resolucién de problemas para la elucidacion de estructuras de moléculas orgépicas. Aplicacion
de cada una de las espectroscopias desarrolladas en la asignatura. Resolucion de problemas

con combinacidon de métodos.

METODOLOGIA DE LA ENSENANZA

La asignatura es de caracter tedrico. Las clases se desarrollan con la asistencia de medios
audiovisuales. Estas clases se complementan con la resolucién de problemas en los que se
aplican los métodos espectroscopicos estudiados en la elucidacién de estructuras de

compuestos organicos.

FORMA DE EVALUACION
La evaluacién se realiza a través de examenes parciales por sumatoria de puntos.

El cursado implica rendir tres parciales que incluyen solo resolucion de problemas. El puntaje
global minimo para el cursado es de 180 puntos, exigiéndose un minimo de 60 puntos en el
tercer parcial, el cual involucra todas las espectroscopias estudiadas. Si el alumno sumé entre
140 y 180 puntos, puede acceder a un examen recuperatorio general el cual es aprobado con

un puntaje de 60 puntos.

La asignatura se puede promocionar rindiendo, ademas de los tres parciales mencionados,
tres examenes tedricos. Junto con el primer parcial se rinde un examen teérico de EM; con
el segundo parcial un examen tedrico de IR y, un examen tedrico final de RMN, luego de
aprobar el tercer parcial.
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Bibliografia Especial
Espectrometria de Masas

1. JT. Watson, J. T., O. D. Sparkman, O. D. “Introduction to mass spectometry:
instrurnentation, applications, and strategies for data interpretation” John Wiley & Sons. 2007

2. C.G.Herbert, C. G, R. A. Johnstone, R, A. “Mass spectrometry basics” CRC press. 2002
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4, J.H. Gross, J. H. “Mass spectrometry: a textbook”, Springer Science & Business Media.
2008,

Espectroscopia Infrarroja

1. R, Gomez, R. Murillo, “Espectroscopia infrarroja”. Universidad Nacional Auténoma de Mexico.
2006

2. J.M. Thompson, “Infrared gpectroscopy”. Jenny Stanford Publishing. 2018
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4, N. Colthup, “Introduction to infrared and Raman spectroscopy”. Elsevier. 2012

5. A. Fried, D. Richter, “Infrared absorption spectroscopy”. Analytical Techniques for
Atmospheric Measurement, 2006.

6. J. Ortega, M. Blanco Fernandez, “Identificacién de compuestos orgénicos por
espectroscopla infrarroja”, Centro de Estudios y Experimentacién de Obras Pablicas. 1983
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Resonancia Magnética Nuclear

1. S. K. Bharti, E. Roy. “Quantitative 1H NMR spectroscopy. TrAC Trends in Analytical
Chemistry®. 2012

2. J. Keeler, “Understanding NMR Spectroscopy” John Wiley & Sons.'2011 _
3. R. Contreras. “High Resolution NMR Spectroscopy: Understanding Molecules and their
Electronic Structures” Newnes. 2013 . _

4. JA. Iggo, K. Luzyanin “NMR spectroscopy in inorganic chemistry”. Oxford University Press.
2020.

Bibliografia en Internet

1. Virtual textbook of Organic Chemistry, Spectroscopy, ‘
https:l/wmvg.chemistrv.msu.edu/facu[tv/reuschNirthtJmIISpectrpvlspectro.htm#lntro

2. J. P. Homak The Basics of NMR,

http:/fwww.cis.rit.edu/htbooks/nmr/bnmr.htm

3. Nuclear Magnetic Resonance (NMR) Spectroscopy

https://www.chem.ucalgary.ca/courses/351/Carey5th/Ch13/ch13-nmr-1.html
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