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HORAS DE CLASE a) Teóricas: 3 horas semanales Problemas: 3 horas sem.     
Prácticas: 8 " " Totales: 14 horas semanal .| 

ASIGNATURAS CORRELATIVAS: QUIMICA ORGANICA II, 

PROGRAMA 

1 - - Espectroscopía ultravioleta 
  

Leyes de absorción de la luz, Transiciones electrónicas. Cambios 
de configuración electrónica por absorción de la luz. Reglas de 
selección - Diagrama de niveles energéticos: diagrama de Jablons- É 

ki. Procesos de emisión no radiantes. Fluorescencia. Fosforescen- | 
cia. Rendimiento cuántico. ; 
Introducción a la mecánica cuántica. Función de onda. Energía 
potencial de los diferentes estados. Principio de Franck-Condon: 

pu espectros de absorción y de emisión. 
Determinación del espectro ultravioleta. Descripción del aparato, | 

preparación de las muestras, solventes. Presentación de los da- 
tos espectrales. Aplicaciones de la espectroscopía UV en Química 
Orgánica. Reglas de Woodward - Fieser., 

2 - Espectroscopía infrarroja 
  

El espectro electromagnético. Fnergía vibracional de una molécu- 
la diatómica. Espectros de absorción vibracional de moléculas 
diatómicas. Moléculas poliatómicas. Número de vibraciones inde- 
pendientes. Vibraciones activas en el infrarrojo. Frecuencia de 
las vibraciones. Vibraciones normales, sobretonos y tonos de 
combinación. Determinación del espectro infrarrojo. Descripción 
del aparato, preparación de las muestras, solventes, celdas. 
Posiciones de las bandas e intensidades. Utilidad de la espectros 
copía IR. Absorciones características de las diferentes funcio- 
nes químicas. Interpretación de espectros. 
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Resonancia magnética nuclear protónica 

Resonancia nuclear, procesos de relajación, saturación. Apantalla- 

miento magnético de los núcleos, desplazamiento químico, escalas 

Ó y YT, hidrógenos equivalentes. Correlación del desplazamiento 

químico en la estructura molecular, aditividad de los efectos de 

sustituyentes. Acoplamiento spin-spin, distintos casos. Constante 

de acoplamiento, acoplamiento de largo alcance. Variación de la 

constante de acoplamiento con la geometría del sistema. Desaco- 

plamiento, técnica de doble resonancia. Hidrógeno unido a oxígeno 

y nitrógeno. Intercambio químico. Determinación de espectros: 

Descripción somera del equipo. Preparación de muestras, uso de 

standards. Variaciones del espectro con la temperatura y el sol- 

vente. Interpretación de espectros de compuestos orgánicos con 

distintas funciones químicas. 

Resonancia magnética nuclear de 8 e 
13 

Introducción. Sensibilidad del nucleo de C frente al nucleo 

de 1H. Procesos de relajación: Relajación spin-retículo o longi- 

tudinal, relajación spin-spin o transversal. 

Desacoplamiento protónico. Métodos de desacoplamiento. Desacopla- 

miento de banda ancha, desacoplamiento "off resonance" y desaco- 

plamiento en frecuencia única. : 

Efecto nuclear Overhauser (NOE) 

Espectroscopía de pulsos con transformación de Fourier. 

Características espectrales: desplazamiento químico, acoplamiento 

spin-spin y área de los picos y su integración. Interpretación 

de espectros de compuestos orgánicos con distintas funciones quí- 

micas. 

5 -: Espectrometría de masas. 

Introducción a la espectrometría de masas. Fundamentos. Técnica. 

Introducción de las muestras. Producción de iones. Separación de 

masas. Características generales de los espectros de masa. Deter- 

minación de peso molecular y fórmula molecular. Fragmentación de 

iones positivos y factores que gobiernan la fragmentación de io- 

nes. Potencial de ionización. Métodos de estudio de los procesos 

de fragmentación. Picos de iones inestables. Marcaje isotópico. 

Procesos de ruptura simple. Procesos que ocurren con reordena- 

miento. Procesos de ruptura compleja. Procesos que ocurren con 

doble reordenamiento. Espectros de masa de compuestos con distin- 

tos grupos funcionales. Interpretación de espectros de masa, 

Modernos procedimientos para la detección e identificación de tra- 

"zas de productos organicos. 

Cromatografía en fase gaseosa. CGL: Soportes y fases. Detectores: 

lonización de llama (FID), de conductividad térmica, de llama al- 

calina (N-FID y P-FID), de captura electrónica. Fundamentos, sen- 

sibilidad y aplicabilidad. Sistema acoplado cromatógrafo de gases- 

espectrómetro de masas con procesador electrónico de datos. Inter- 

fases. Sistema de almacenamiento de datos. Aplicaciones. Ejemplos. 
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