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PLAN DOCENTE DE LA ASIGNATURA

Identificacion y caracteristicas de la asignatura

Cddigo 501845 Créditos ECTS 6
Denominacion Determinacién Estructural de los Compuestos Organicos
(espariol)
Denominacion Structural Determination of Organic Compounds
(inglés)
Titulaciones GRADO EN QUIMICA
Centro FACULTAD DE CIENCIAS
Semestre 62 Caracter | OBLIGATORIO
Modulo FUNDAMENTAL
Materia QUIMICA ORGANICA
Profesor/es
Nombre Despacho ‘ Correo-e Pagina web
o Planta baja (Edificio Viguera o
Cipriano Rangel Delgado ciprira@unex.es
Lobo)
Area de conocimiento Quimica Orgénica
Departamento Quimica Organica e Inorganica
Profesor coordinador (si hay mas de uno)

Competencias

Competencias basicas

CB1: Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un area de
estudio que parte de la base de la educacién secundaria general, y se suele encontrar a un nivel
que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye también algunos aspectos que
implican conocimientos procedentes de la vanguardia de su campo de estudio.

CB2: Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacion de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracion y
defensa de argumentos vy la resolucién de problemas dentro de su area de estudio.

CB3: Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su drea de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre
temas relevantes de indole social, cientifica o ética.

CB4: Que los estudiantes puedan transmitir informacién, ideas, problemas y soluciones a un
publico tanto especializado como no especializado.

CB5: Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias
para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

Competencias generales
CG1: Que los estudiantes se involucren en la tarea intelectualmente estimulante y satisfactoria
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del proceso de aprendizaje.

CG2: Que los estudiantes desarrollen un interés especial por el aprendizaje de la Quimica,
valorando su importancia en los contextos cientifico, industrial, econdmico, medioambiental y
social.

CG3: Que los estudiantes posean una base sdlida y equilibrada de conocimientos quimicos y
habilidades practicas de forma que le permita desenvolverse con seguridad en un laboratorio
quimico.

CG4: Que los estudiantes desarrollen habilidades/capacidades de comprension, interpretacion,
aplicacién y transmision (de forma oral y por escrito) de sus conocimientos quimicos, tedricos y

practicos.

Competencias Transversales

CT1: Capacidad de:

a) Utilizacién correcta del método de induccidon y generacién de nuevas ideas.

b) Analisis y sintesis.

¢) Organizacion y planificacion.

e) Expresion tanto oral como escrita.

f) Razonamiento critico. Resolucion de problemas.

g) Toma de decisiones.

CT2: Capacidad de comunicar de una forma clara y precisa conocimientos y conclusiones a un
publico tanto especializado como no especializado.

CT3: Capacidad para aprender nuevas técnicas y conocimientos que permitan emprender
estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

CT4: Desarrollo de habilidades de aprendizaje personal. Adquisicién de habilidades en las
relaciones interpersonales, liderazgo, creatividad y adaptacion a nuevas situaciones.

CT5: Demostracion de sensibilidad hacia temas medioambientales.

CT8: Motivacién por la calidad.

CT10: Utilizacién de las tecnologias de la informacién y la comunicacion (TIC's) mas adecuadas
en cada situacion.

Competencias especificas

CE1: Adquirir conocimientos sobre los aspectos principales de terminologia quimica,
nomenclatura, convenios y unidades.

CE6: Identificar los elementos quimicos y sus compuestos. Comprender la obtencion, estructura
y propiedades de los compuestos inorganicos, organicos, organometalicos y macromoléculas
(naturales y sintéticas).

CE7: Analizar la interaccién radiacién-materia. Entender los principios de espectroscopia.

CE9: Asimilar la relacién entre propiedades macroscopicas y propiedades de &tomos y moléculas
individuales.

CE10: Distinguir y aplicar los métodos de determinacién estructural.

CE16: Resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segin modelos previamente
desarrollados.

CE17: Reconocimiento y analisis de nuevos problemas y planificacion de estrategias para su
solucién tanto en un entorno académico como profesional.

CE18: Capacidad para desenvolverse con seguridad en un laboratorio quimico, que se concreta
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en el manejo de productos, materiales e instrumentacién quimica mediante tecnologias
apropiadas y con cumplimiento estricto de las normas de seguridad estipuladas. Valoracién de
riesgos.

CE19: Evaluacién, interpretacién y sintesis de datos e informacidon quimica. Obtenciodn,
procesamiento y tratamiento, mediante técnicas computacionales, de datos quimicos.

CE20: Ejecucidn de procedimientos estandares de laboratorios implicados en trabajos analiticos
y sintéticos, en relacidon con sistemas organicos e inorganicos.

CE21: Interpretacidn de datos derivados de observaciones y medidas en el laboratorio.

CE24: Utilizacién de las tecnologias de la informacién y la comunicacion (TIC's) mas adecuadas
en cada situacion.

CE25: Reconocimiento y valoracién de los procesos quimicos en la vida diaria.

CE26: Comprensién de los aspectos cualitativos y cuantitativos de los problemas quimicos.
CE27: Capacidad de relacion de la Quimica con otras disciplinas.

Contenidos

Breve descripcién del contenido

Se proporcionan al alumno herramientas y técnicas Utiles para determinar la estructura de
sustancias desconocidas. Para ello se estudian los fundamentos y técnicas de interpretacién de
las espectroscopias UV-Visible, IR, EM, *H-y 3C-RMN entre otras. Con la evolucién del curso, se
elabora una metodologia de trabajo que se apoya en un proceso iterativo que utiliza como
hipdtesis asignaciones basadas en alguna de las técnicas espectroscopicas para, una vez
contrastada con las demads, obtener una solucién o soluciones razonables. La asignatura debe
incidir significativamente en la mejora de la capacidad de razonamiento légico de los estudiantes
y en la expresion eficaz del mismo. También debe mejorar su espiritu critico, incluso cuando
analiza sus propias hipdtesis. Las competencias que aporta son Utiles en perfiles profesionales
de investigacion e industrial.

Temario de la asignatura

Denominacidn del tema 1: CARACTERIZACION Y DETERMINACION ESTRUCTURAL
Contenidos del tema 1:

1.- Introduccion.
2.- Desarrollo histodrico.

3. — Caracterizacién de compuestos organicos mediante sus constantes fisicas. 3.1.- Puntos de
fusién. 3.2.- Puntos de ebullicién. 3.3.- Densidad. 3.4.- indice de refraccién. 3.5.- Poder
rotatorio.
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4.- Andlisis elemental. 4.1.- Andlisis elemental cualitativo y cuantitativo. 4.2.- Determinacién de
pesos moleculares.

5.- Determinacion de estructuras mediante métodos quimicos. 5.1.- Pruebas de solubilidad. 5.2.-
Analisis quimico de funciones. 5.3.- Reactividad y sintesis orgdnica en determinacion de
estructuras.

6.- Técnicas instrumentales de determinacion de estructuras.
7.- El espectro electromagnético.

Seminario 1. En el que se aportaran y recordaran conocimientos y herramientas, tanto tedricas
como numéricas, que son Utiles en Determinacion Estructural.

Descripcién de las actividades practicas del tema 1: Bases de datos espectroscopicas.
Representacion y disefio de estructuras. Aplicacion del polarimetro a la caracterizacién de
compuestos.

Denominacién del tema 2: RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE PROTONES.

Contenidos del tema 2:

1.- Introduccion.
2.- Fundamento de la RMN e instrumentacion. 2.1.- El espectrémetro de RMN.

3.- El espectro de Resonancia Magnética Nuclear de Protones 3.1.- Apantallamiento de nucleos.
3.2.- Protones equivalentes y no equivalentes. 3.3.- Escala 6 de desplazamiento quimico. 3.4.-
Disolventes. 3.5.- Integracidn de las sefiales de RMN. 3.6.- Multiplicidad de las sefiales de RMN.
3.7.- Constantes de acoplamiento. 3.8.- Diagramas de desdoblamiento.

4.- Efectos determinantes del desplazamiento quimico de protones. 4.1.- Efectos electrénicos.
4.2 .- Anisotropia diamagnética. 4.3.- Efectos estéricos.

5.- Datos de *H-RMN de las funciones y compuestos quimicos relevantes.
6.- Sistemas de incremento para la estimacion de los desplazamientos quimico de protones.

7.- Constantes de acoplamiento y estructura molecular. 7.1.- Constantes de acoplamiento
vecinales. Ecuacién de Karplus. 7.2.-Constantes de acoplamiento geminales. 7.3.- Acoplamientos
a larga distancia.

8.- El tiempo en RMN. Protones intercambiables. Intercambio con deuterio.
9.- Espectros de segundo orden. *H-RMN de alta resolucion.
10.- Desacoplamiento de espines.

Seminario 2. Se estudian detenidamente espectros de Resonancia Magnética Nuclear de
Protones (*H-RMN). El desplazamiento quimico, intensidad de las sefiales, desdoblamiento de
sefiales, constantes de acoplamiento, son algunos datos espectroscépicos que se consideran en
el propdsito de alcanzar una propuesta estructural logica.
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Descripcién de las actividades practicas del tema 2: Espectrémetro de Resonancia magnética
nuclear. Registro de espectros del cloroanfenicol. Tratamiento de las FID obtenidas mediante
programas.

Denominacién del tema 3:  RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE CARBONO

Contenidos del tema 3:
1.- Introduccion.

2.- El espectro de Resonancia Magnética Nuclear de Carbono 2.1.- Generalidades. 2.2.-
Desplazamientos quimicos en *3C. 2.3.- Constantes de acoplamiento.

3.- Utilizacién de tablas y sistemas de incremento en la estimacion de los § de 3C.
4.- El espectro DEPT de R. M. N. de 13C.

Seminario 6. Se estudian detenidamente espectros de Resonancia Magnética Nuclear de
carbono (**C-RMN).

Descripcién de las actividades practicas del tema 3: Espectrémetro de Resonancia magnética
nuclear. Registro de espectros de C-13 del cloroanfenicol. Tratamiento de las FID obtenidas para
la visualizacion del espectro de C-13 y el espectro DEPT.

Denominacion del tema 4:  ESPECTROSCOPIA UV/VIS.
Contenidos del tema 4:
1.- La radiacion electromagnética. Ecuaciones y unidades.

2.- Teoria de la espectroscopia UV-Vis. 2.1.- La absorcién luminosa y el espectro. 2. 2.- El
Espectro UV-Vis. 2. 3.-Instrumentacion. Esquema de un espectrofotémetro. 2. 4. Transiciones
electrodnicas.

3.- Grupos cromoforos. 3.1.- Definiciones previas. 3.2.- Regiones de absorcién de las distintas
transiciones electronicas.

4.- Preparacion de la muestra y registro del espectro.

5.- Absorciones caracteristicas de los compuestos organicos. 5.1.- Compuestos que contienen
sélo electrones 0. 5.2.- Compuestos que contienen sdlo electrones n (no enlazantes). 5.3.-
Compuestos que contienen sélo electrones p. 5.4.- Cromodforos etilénicos. 5.4.1.- Polienos
conjugados. 5.4.2.- Isomeria Z/E. 5.4.3.- Reglas de Woodward. 5.5.- Cromoforo acetilénico. 5.6.-
Cromoforos carbonilicos. 5.6.1.- Compuestos a-dicarbonilicos. 5.6.2.- Compuestos carbonilicos
a,B-insaturados. 5.6.3.- Reglas de Woodward para compuestos carbonilicos a,B-insaturados.
5.5.4.- B-Dicetonas. 5.7.- Compuestos con enlaces multiples carbono-nitrégeno. 5.8.-
Azocompuestos. 5.9.- Compuestos con enlaces nitrogeno-oxigeno. 5.10.- Compuestos con
enlace multiple C=S. 5.11.- Bencenos y sistemas aromaticos bencénicos. 5.10.1.- Reglas aditivas
para derivados del benceno. 5.10.2.- Compuestos aromaticos condensados. 5.12.- Compuestos
heteroaromaticos.

Seminario 4. Dedicado al estudio de la espectroscopia Ultravioleta-Visible. Se hace énfasis en
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la relacion entre los maximos de absorcion y estructura.

Descripcién de las actividades practicas del tema 4: Espectrofotémetro UV-Visible. Registro de
espectros, seguimiento de reacciones y obtencion de datos espectroscépicos.

Denominacidn del tema 5: ESPECTROSCOPIA IR Y RAMAN.
Contenidos del tema 5:

1.- Introduccion.

2.- Fundamento vy reglas de seleccidén. 2.1.- Tipos de vibraciones moleculares. 2.2.- Reglas de
seleccion. 2.3.- Tipos de bandas del espectro IR (y Raman). 2.4.- Intensidad de las bandas. 2.5.-
Posicién de las bandas. Regiones del espectro de IR.

3.- Instrumentacién, registro de muestras y aplicaciones de la espectroscopia de IR.

4.- Absorciones caracteristicas de los grupos funcionales.- 4.1.-Enlaces C-H. Alcanos. 4.2.-
hidrocarburos olefinicos. 4.3.- hidrocarburos aromaticos. 4.4.-Hidrocarburos acetilénicos. 4.5.-
Alcoholes y fenoles 4.6.- Eteres y compuestos relacionados. 4.7.- Aminas. 4.8.- Sales de amonio.
4.9.- Grupos carbonilo: Cetonas, aldehidos, acidos carboxilicos, carboxilatos, ésteres y lactonas,
haluros de acido, anhidridos de acido, amidas

Seminario 5. Se estudia detenidamente el espectro de infrarrojo y la posibilidad de deducir los
grupos funcionales presentes en una molécula. Tomando como base el espectro de infrarrojo y
el andlisis elemental, se proponen estructuras para sustancias sencillas.

Descripcién de las actividades practicas del tema 5: Espectrofotémetro de IR. Técnicas de
registro de espectros de IR y obtencién de datos espectroscopicos.

Denominacion del tema 6: ESPECTROMETRIA DE MASAS
Contenidos del tema 6:

1.- Introduccion.
2.- Instrumentacién y registro de espectros.
3.- El espectro de masas, generalidades.

4 — Principales reacciones de fragmentacion de los compuestos organicos. 4.1.- Fragmentacién
en a. 4.2.- Fragmentacion bencilica y alilica. 4.3.- Reacciones retro Diels-Alder (RDA). 4.4.-
Transposicién de MclLafferty. 4.5.- Reacciones onio.

5.- Fragmentaciones de los grupos funcionales comunes.
6.- Otras técnicas de E. M.

Seminario 6. Se analizan Los datos estructurales que aportan las distintas pautas de
fragmentacion y las posibilidades de su consideracion conjunta con los espectros de absorcion.

Descripcién de las actividades practicas del tema 6 Alta resolucién y EM. Determinacién de
formulas moleculares.

Denominacién del tema 7: ESTRATEGIAS DE DETERMINACION ESTRUCTURAL MEDIANTE
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DIVERSAS TECNICAS.

Contenidos del tema 7:
1.- Determinacién estructural mediante la utilizacion de diversas técnicas.
Seminario 7. Se proponen supuestos en los que se utilizan conjuntamente todas las técnicas

estudiadas.

Denominacién del tema 8:  TECNICAS MULTIDIMENSIONALES EN RMN.

Contenidos del tema 8:
1.- Introduccion.

2.- El espectro COSY.

3.- El espectro HETCOR.

4.- El espectro INADEQUATE.

5.-Correlaciones 2D que involucran el efecto n.O.e.
6.- Resonancia Magnética de Imagen.

Seminario 8. Se hace una introduccién a las potencialidades de las técnicas de resonancia
avanzadas.

Descripcién de las actividades practicas del tema 8: Se visualiza la obtencién y registro del
espectro HETCOR del cloroanfenicol.
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Actividades formativas

Horas
Horas de trabajo del . .. actividad de | Horas. No
Horas Horas actividades practicas o .
alumno por tema seguimient | presencial
o
Tema Total GG PCH | LAB | ORD | SEM TP EP
1 6 1 2 3
2 31 9 3 19
3 24 7 2 15
4 17 6 3 8
5 24 7 3 14
6 20 5 1 13
7 22 7 14
8 4 1 1 1 1
Evaluacion 2 2
TOTAL 150 45 15 3 87

GG: Grupo Grande (85 estudiantes).

CH: practicas clinicas hospitalarias (7 estudiantes)

L: practicas laboratorio o campo (15 estudiantes)

O: practicas sala ordenador o laboratorio de idiomas (20 estudiantes)

S: clases problemas o seminarios o casos practicos (40 estudiantes).

TP: Tutorias Programadas (seguimiento docente, tipo tutorias ECTS).

EP: Estudio personal, trabajos individuales o en grupo, y lectura de bibliografia.

Metodologias docentes

1. Clases expositivas de teoria y problemas Descripcién: método expositivo que consiste en la
presentacion por parte del profesor de los contenidos sobre la materia objeto de estudio.
También incluye la resolucidén de problemas ejemplo por parte del profesor.

2. Resolucion, andlisis y discusién de problemas practicos propuestos Descripcion: método
basado en el planteamiento de problemas por parte del profesor y la resolucién de los mismos
en el aula. Los estudiantes desarrollan e interpretan soluciones adecuadas a partir de la
aplicacion de procedimientos de resolucion de problemas.

3. Aprendizaje basado en problemas (ABP) Descripcion: método de ensefianza/aprendizaje que
tiene como punto de partida un problema que ha disefiado el profesor y que el estudiante
resuelve de manera auténoma o guiada para desarrollar determinadas competencias
previamente definidas.
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5. Aprendizaje a partir de la experimentacién Descripcion: Método de ensefianza-aprendizaje
basado en el método cientifico en el que el estudiante plantea hipédtesis, experimenta, recopila
datos, busca informacién, aplica modelos, contrasta las hipdtesis y extrae conclusiones.

6. Aprendizaje cooperativo. Descripcion: Método de ensefianza-aprendizaje basado en un
enfoque interactivo de organizacion del trabajo. Se trata de lograr un intercambio efectivo de
informacién entre los estudiantes, los cuales deben estar motivados tanto par lograr su propio
aprendizaje como el de los demas.

7. Aprendizaje a través del aula virtual. Descripcidn: Situacion de ensefianza/aprendizaje en la
gue se usa un ordenador con conexion a la red como sistema de comunicacion entre profesory
estudiante e incluso entre los estudiantes entre si y se desarrolla un plan de actividades
formativas.

8. Tutorizacién Descripcidn: Situacidon de ensefianza/aprendizaje en la que el profesor de forma
individualizada o en pequefios grupos orienta al estudiante en su aprendizaje.

9. Aprendizaje autdnomo Descripcion: Situacién de aprendizaje en la que el estudiante de forma
autdénoma profundiza en el estudio de una materia para adquirir las competencias.

10. Evaluacion Descripcion: Situacion de aprendizaje/evaluacion en la que el alumno realiza
alguna prueba que sirve para reforzar su aprendizaje y como herramienta de evaluacion.

Resultados de aprendizaje

Conocer técnicas y herramientas usuales para la identificacion, caracterizacion y determinacion
estructural.

Conocer los fundamentos de las espectroscopias de UV-Visible, IR, EM, 1H-y 13C-RMN, entre
otras.

Desarrollo de habilidades utiles en determinacién estructural y en el control de procesos de
guimica orgdanica, basadas en técnicas espectroscépicas.

Iniciacion practica al manejo del instrumental.

Sistemas de evaluacién

El sistema de evaluacion utiliza tanto la evaluacién continua como la global. La eleccion de la
modalidad de evaluacién global corresponde a los estudiantes, que podran llevarla a cabo
durante el primer cuarto del semestre (o hasta el Ultimo dia del periodo de ampliacion de
matricula si este acaba después de ese periodo), a través de un espacio especifico creado para
ello en el Campus Virtual. En caso de ausencia de solicitud expresa por parte del estudiante, la
modalidad asignada sera la de evaluacion continua. Los alumnos acogidos a este sistema
obtendran una calificacién de la asignatura que serd, al menos, la mejor de las dos siguientes
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opciones (a 6 b):
a) Sistema ponderado, en el que las actividades programadas durante el curso pueden suponer
hasta el 100% de la calificacion de la asignatura, en los apartados:

- Controles (actividad recuperable). Hasta un 80%.
- Intervenciones en clase y resolucion de supuestos (actividad no recuperable). Hasta un 10%.

- Actividades de laboratorio, actividades con programas informaticos y determinacién de
parametros espectrales, realizacién y exposicion de trabajos (actividades no recuperables). Hasta
un 10%.

b) Calificacion del examen final.
Cuando el alumno escoja la evaluacién global, su calificacidn serd la obtenida en el examen final.
En convocatorias extraordinarias, la calificacion del alumno sera |la obtenida en el examen.

Se evaluaran tanto los conocimientos tedéricos adquiridos en la asignatura como las habilidades
practicas o capacidades en el analisis estructural. Los exdmenes y demas evaluaciones constaran
de una serie de cuestiones o preguntas sobre los contenidos que hayan sido explicados en clase,
y una serie de problemas. Estos problemas serdn frecuentemente ejercicios practicos de
determinacion de estructuras. Las calificaciones se otorgaran desde cero a diez puntos, y la
contribucion de cada cuestion a la calificacion final se indicara antes de comenzar el examen.

Bibliografia (basica y complementaria)

Los siguientes libros incluyen introducciones tedricas, tablas y ejemplos al nivel de la
asignatura:

- Métodos Espectroscépicos en Quimica Organica. M. Hesse, H. Meier y B. Zeeh. Edit.
Sintesis. Madrid.

- Determinacion Estructural de Compuestos Organicos. E. Pretsch, P. Bihimann, C. Affolter,
A. Herrera y R. Martinez. Editorial Springer.

- Spectrometric Identification of Organic Compounds. R. M. Silverstein, G. Clayton y T. C.
Morril. Ed: John Wiley & Sons. (En Espafiol Ed. Diana, México).

- Tablas para la determinacién estructural por métodos espectroscdpicos. Pretsch, Clerc,
Seibl y Simon. Editorial Springer.

- Tablas para la elucidacidn estructural de compuestos organicos por métodos
espectroscdpicos. E. Pretsch, T. Clerc, J. Seibl y W. Simon. Editorial Alhambra.

Un libro general de Q. Orgdnica con un buen tratamiento de las espectroscopias:
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Organic Chemistry. P. Y. Bruice. Prentice Hall ed.

Monografias mas especializadas:

- Infrared Absortion Spectroscopy. K. Nakanishi. Holden-Day

- Espectrometria de Masas. J. Seibl. Ed. Alhambra.

- Interpretacion de los Espectros de Masas. F. W. Mclafferty. Ed Reverté

- 13C-NMR Spectroscopy. Methods and Applications. E. Breit-Maier y W. Voelter. Verlag
Chemie, 1974.

- Elucidacién Estructural por RMN. H. Dudderck, W. Dietrich y G. Toth.
Textos practicos clasicos que abordan la caracterizacién y determinacién estructural.

- Vogels’ Textbook of Practical Organic Chemistry, B.S. Furniss, A. J. Hannaford, P.W.G.
Smith and A. R. Tatchell. Ed Longman Scientific & Technical, 52 ed.

- Determinacidn de Estructuras Orgdnicas. Daniel R. Pasto y Carl R. Johnson. Ed. Reverté.

Otros recursos y materiales docentes complementarios

Manual de Laboratorio. Confeccionado por el area de Quimica Organica.

Material en la red de acceso gratuito:

La base SDBS incluye los espectros de miles de sustancias orgdnicas:
http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi?lang=eng

Las siguientes paginas de distintas universidades incluyen contenidos interesantes:

(http://www.chem.sci.ubu.ac.th/inmr/)

http://www.nd.edu/~smithgrp/structure/workbook.html.
http://www3.nd.edu/~smithgrp/structure/pbm_table.html

http://homepages.strath.ac.uk/~bas01125/NMR Teaching Material/Teaching%20Links.htm

http://www.chem.ucla.edu/%7Ewebspectra/

http://www.orgchemboulder.com/Spectroscopy/Problems/15.shtml

Busquedas recomendadas: NMR educational exercises, NMR educational problems.
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