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ASIGNATURAS CORRELATIVAS: QUIMICA ORGANICA 11

PROGRAMA

1 = Espectrosc a ultravioleta

Leyes de absorcifn de la luz. Transiciones electrBnicas. Cambios
de configuracifn electr8nice por absorcifin de la luz. Regles de
selectiin - Diagrama de niveles energBticos: diagrama de Jablons-
ki. Procesns de emisifn no radiantes. Fluorescencia. Fosfeorescen-
cie. Rendimisnto culnticao.

Introducciin & la mec8nica cuBntica. Funcifn de onda. Energfa
potencial de los diferentes estados. Principio de Franck-Condont
espectros de absorcifn y da emisifin.

Ueterminacifn del espectre ultravioleta. DescripciBn del aparato,
preparacifn de las muestras, solventes. Pregentacifn de los detos
espectrales. Aplicaciones de la espectroscopfa UV en (Qufmica Ur-
génica. Reglas de Woodward ~ Fieser.

¢ - Egpectrogscopis infrarroja

El espectro electromagn8tico. Energfa vibracicnal de una molcu-
la dietfmica. Espectros de absorcifn vibracional de molBculas
diat8micas., Moléculas poliat8micas. Nlmerc de vibracicnes inde-
pendientes. Vibraciones activas en el infrarrcjo. Frecuencia de
las vibraciones. Vibraciones mormales, sobretonos y tonos de
combinacilin, Determinascilin del espectro infrarrojo. Descripcifn
del aparsto, preparacifn de las muestras, solventes, celdas.

Posiciones de las bandas e intemsidades. Utilidad de 12 espec—
troscopfa IR. Absorciones caracterfsticas de las diferentes
funcion=s quimicas. Interpretacifin de espectres.

3 =~ fEspectrometrfa de maga.

Introduccifn & la espectrometrfe de masa. Fundamentos. Técnica.
Introduccifin de las muestras. Produccifn de iones. Separacifin de
masas. Laracterfsticas generales de los espectros de mesa. Deter-—
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minacifn de peso molecular y f8rmula molecular. Feagmentacilin de
iones positivos y factores que gobiernan la fragmentacifn de ro-
nes. Potencial de ionizaci®n. M8todos de estudio de los procesos
de fragmentacifn. Picos de iones inestables. Marcaje isot8pico.
Procesos de ruptura simple. Procesos que ocurren cen reordena-
miento. Procescs de ruptura compleja. Procesos que occurren con
doble rsordenamiento. Espectros de masa de compuestos con dis-
tintos grupoes funcionales. Interpretaciin de espectros de masa.

4 - Resonancia MagnBtica Nuclear

IntroducciBn. Spin nuclear y momento maghbtico. El fenSmencs de
R.M.N. Dependencia de la magnetizacilin nuclear con el tiempo.
Observacifin de la R.M.N.. T8cnicas continuas, pasaje lento y pasa
je r8pido. Espectros de sbscorcifn y dispersibn. Técnicas pulsa-
das, sl sistema de ejes de referencia rotante. Induccifn de la
magnetizaciin nuclear y decaimiento libre. Relajacifin del spin
nuclar. Tiempo de relajacilin longitudinal y transversal (T1,T2

y T *). AnBlisis y transformaciln de Fourier. Desplezamiento
gquidice (§ ). Rango de & de los nlicless mis comunes. Mecanismo

de relajacifin del spin nuclear: Interacciones spin-spin y
gpin-red., Relajacifin dipolo-dipolo, cuadrupolar y escalar. No-
ciones de Relajaciln spin-rotacifin y por anisotropf{a de despla=-
zamiento quimico. Sistemes de sping Particifin por acoplamiento

de spin. Teorfa elemental, mecanismo de acoplamiento, desdoblamien
to de los niveles de energies de los nliclenos. Acoplamiento a lar-
ga distancia. Acoplamiento escalax. Acoplamieato virtusl. Deter-
minacin de la multiplicidad de las sefales. Laso de dos spines
(AX). AnBlisis de espectros de segundo orden y su c8lculo tebBri-
co (AB). Caso de tres spines (AMX). Diversos tipos de ABL, KB2

y ABX. C8lculo teBrico para el caso ABX. Lasos de cuatro spinest
AA'BB' y AA'XX'. Relaciones entre la constante de acoplamiento

(J) y la estructura y estereoc qufmica de compuegtas qrgﬁqicqg.
An§§ia§3 de casos particulares de acoplamiento 'H - N, i=""§

C- "C

Toble resonancia. Teorfa slemental. E1 efecto nuclezr de Overhey
ser. Dasacqalamianto homonuclear y heteronuclear. Aplicacicnes

en R.M.N.- “Ct desaccplamientc de protones total; degocaplamiens=
to s?lectivn; desacoplamiento fuera, de resonancia.

RMN~ H. Desplazamien to quimico de H, facteres gue lo afectan.
Efecto de la densidad electrénica y la anisotropia magnética.
Corrientes de anillos. Uso de RMN - 'H en lea elucidacién de
estructuras de compuestos org8nicos. Interpretacifn de espectros.
Usoe de reactivos de desplazamiento.

RHN-13C. Desplazamiento quimico 0?31JC, factores que lo afectan.

Efectos o B, B ¥5 . Uso de RMN C en la elucidacifn de es~
tructuras de compuestos orgfnicos. Interpretaciﬁn de espectrous.
Usc de reactivos de relajacifn y reactivos de desplazamiento.

RMN de baja rasolucifn. Aplicaciones cuantitativass contenide
de hidr8geno en hidrocarburos, humedad en sSlidos, proteinzs
en alimentoes, etc.

5 - Modernos procedimisntos para la detecciln e identificaciin de
a i@ oductos orglnico

Cromatograffa en fase gaseosa. (GL: Seportes y feses. Detectores:
lonizucifn de llama (FID), de conductivided tﬁfmica, de llama
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alcalina (N~FID y P-FID}, de captura electrfnica. Fundamentos, sen-
sibilidad y aplicabilidad. Sistema acoplade cromatfgrafo de gases -
espectrémetro de masas con procesador electr8nico de datocs. Inter=
fages. Sistema de Almacenamiento de datos. Aplicaciones. Ejemplos.
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