
  

UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES 

FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES » 

DEPARTAMENTO DE QUIMICA ORGANICA 

ASIGNATURA: QUIMICA ORGANICA 111 

CARRERA: LIC. EN CIENCIAS QUIMICAS PLAN: Vigente 

CARACTERe OBLIGATORIA 
va 

DURACION DE LA MATERIA: 1 cuatrimestre (fer.cuatrimestre 

HORAS DE CLASE a) Teóricas 4 horas semanales Problemas: 4 horas sem. 

Précticass 8 * e Totalesi 16 horas semanal. 

0 ASIGNATURAS CORRELATIVAS: QUIMICA ORGANICA 11 

PROGRAMA: 

1 - Espectroscopía ultravioleta 

Leyes de absorción de la luz. Transiciones electrónicas. Cambios" de configuración electrónica por absorción de la luz. Reglas de 
selección =- Diagrema de niveles erergÉticost| diagrama de Jablons= 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 Frenck-Condons 
espectros de absorción y de emisión. 
Determinación del espectro ultravioleta. Descripción del aparato, 
preparación de las muestras, solventes. Presentación de los datos 
espectrales. Áplicaciones de la espectroscopía UV en Química Oro Oo gánica. Reglas de Woodward =» Fieser, 

2 =  Espectroscopía infrarroja 

El espectro electromagnético, Energía vibracional de una mol8cu= 
la diatómica. Espectros de absorción vibracional de moléículeas 
diatómicas. Molículas poliatómicas. Número de vibraciones inde- 
pendientes. Vibraciones activas en el infrarrojo. Frecuencia de 
ás vibraciones. Vibraciones normales, sobretonos y tonos de 
mbinación. Determinación del espectro infrarrojo. Descripción 

5081 aparato, preparación de las muestras, solventes, celdas. 
VA a siciones de las bandas e intensidades, Utilidad de la ESPEC" o troscopía IR. Ábsorciones características de las diferentes 

  

   

    
y e funciones química: . interpretación de espectros. 

LN 

3 -- Espectrometría-.de mana. 

“Introducción a la espectrometría de masa. Fundamentos. Técnica, 
Introducción de las muestras. Producción de iones; Separación de pS Al masas. Características generales de los espectros de masz, Detex= A 4 
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minación de peso molacular y fórmula molecular. Feagmentación de | 

iones positivos y factores que gobiernan la fragmentación de ko- 

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

de fragmentación. Picos de iones inestables. Marcaje isotépico. 

Procesos de ruptura simple. Procesos que ocurren con reordena- 

miento. Procesos de ruptura compleja. Procesos que ocurren con 

doble recrdenamiento. Espectros de masa de compuestos con dis- 

tintos grupos funcionales. interpretación de espectros de masa. 

4 «= Resenancia Masnítica Nuclear 

Introducción. Spin nuclear y momento magnético. El fenómenos de 

R.M.N. Dependencia de la magnetizeción nuclear con el tiempo. 

Observación de la R.M.N.. Técnicas continuas, pasaje lento y pasa 

je rápido. Espectros de ebsorción y dispersión. Técnicas pulsa- 

das, el siatema de ejes de roferencia rotante. Inducción de la 

magnetización nuclear y decaimiento libre. Relajación del spin 

nuclar. Tiempo de relajación longitudinal y trensversal (TT) 

y T e Anflisis y transformación de Fourier. Desplezamiento 

quíñico (8 ). Rango de $5 de los núcleos más comunes. Mecanismo 

de relajación del spin nuclear: Interacciones spin-spin y 

spin-red. Relajación dipolo-dipolo, cuadrúpolar y escalar. No- 

ciones de Relajación spin-rotación y por anisotropía de despla 

zamiento químico. Sistemes de spins Partición por acoplemiento 

de spin. Teoría elemental, mecanismo de acoplamiento, desdoblamien 

to de los niveles de energía de los núcleos. Acoplamiento a lar- 

ga distancia. Acoplamiento escalar. hcoplamiento virtual. Deter- 

minación de la multiplicidad de las señales. Caso de dos spines 

(AX). Anflisis de espectros de segundo orden y su cálculo tebri- 

co (AB). Caso de tres spines (AMX). Diverses tipos de ABC, AB2 

y ABX. Cálculo teórico para el caso ÁBX. Casos de cuatro spinest 

AA 'BB! y AA'XX'. Relaciones entre la constante de acoplamiento 

(J) y la estructura y estereo química de compuegtos qreónicos- 

Angjis¿g de casos particulares de acoplamiento 'H - lie 

Es 

Joble resonancia. Teoría elemental. £l efecto nucleer de Overheu 

ser. Desacgplamiento homonuclear y heteronuclear. Aplicaciones 

en R¿M.N.=' “Cs. desacoplamiento de protones total; desacóplamien- 

to selectivo; desacoplamiento fuera, de resonancia. 

Ríll='H. Desplazamien to químico de H, factores que lo afectan. 

Efecto de la densidad electrónica y ya anisotropía magnética. 

Corrientes de anillos. Uso de RMN - Hen la elucidación de 

eptructurás de compuestos orgánicos. Interpreteción de espectros. 

Usos de reactivos de desplazamiento. 
| 

aun SE, Desplazamiento químico a Es factores que lo afectan. 

fectos Pp, Y yó . Uso de AMN '%C en la elucidación de es- 

tructuras de compuestos orgánicos. Interpretación de espectros. 

¿Uso de reectivos de relajación y reactivos de desplazamiento. | 
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o Oo RHN de bajá resolución. Aplicaciones cuantitativast contenido 

o de hidrógeno en hidrocarburos, humedad en sólidos, proteínas 

e en alimentos, etc. 

5 == Modernos procedimientos para la detección e identificación de 

trazas de productos orgánicos E 

| 

1 Cromatografía en fase gaseosa. CáLs Soportes y feses. Detectores: 

lonización de llema (FID), de conductividad térmica, de llama 
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alcalina (N-FID y P-=F1D), de captura electrónica. Fundamentos, sen- 
sibilidad y aplicebilidad. Sistema ecoplado cromatégrafo de gases - 

espectrómetro de masas con procesador electrónico de datos. Inter- 
fases. Sistema de Almacenamiento de datos. Áplicaciones. Ejemplos. 

GIBLIOGRAF IA: 

- DB.J. Pasto y C.R. Johnson —DETERMINACION DE ESTRUCTURAS ORGANICAS - 
Ed. Reverté 1974 E 

- R.M, Silverstein, G.C. Bassler y T.C. Morril » SPECTROMETRIC 
IDENTIFICATION OF ORGANIC COMPOUNDS - Ed. Wiley 4 Sons. 1974 

e d.F. Dyer > APLICACIONES DE ESPECTROSCOPIA DE ABSORCIÓN EN COM» 

PUESTOS ORGÁNICOS. Ed. Prentice Hall 1973 

«“ J. Morcillo Rubio -» ESPECTROSCOPIA INFRARROJA - Monografías OLA 
(Ser. Quím,) NE 12 - 1974 

“» J. Seibl -» ESPECTROMETRIA DE MASA - Ed. Alhambra 1973 

+ DIRe Gottlieb y R. Braz filho - INTRODUCCION A Lá ESPECTROMETRIA DE 
MASA DE SUSTANCIAS ORGANICAS = Monografías DEA. 

-H, C. Hill, INTRODUCTION TO MASS SPECTROMETRY- Heyden € Son - 1966 

+ G.C. Levy y G.L. Nelson - RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE CARBONO 3 

Ediciones Bellaterra, 1976 - 

+ E. Becker = HIGH RESOLUTION NMR - Academis Press, 1969 

TEXTOS DE CONSULTA: 

C.N. Rao = ESPELTRUSCOPIA ULTRAVIOLETA Y VISIBLE - Ed. Alhambra 1970 

N.HS Jarfé y Ma Orchin -= THEORY AND APPLICATION OF ULTRAVIOLET 

SPECTROSCOPY - Johm Wiley.and Sons., Inc. 1966 

Ko Nakanishi y P.H. Solomon = INFRARED ABSORPTION SPECTROSCOPY = 
¿de Holdon « Day lnc. 19717. 

Morcillo, Y. y Madroflero, Re "Aplicaciones Prácticas de la Espectros» 
copia Infrarroja" = Ed. Santillana S. A., Madrid -= 1962 

D.D. Mathieson e NUCLEAR MAGNATIC RESONANCE FOR ORGANIC  CHEMISTS 

Ed. Academic Press, Inc. 1967 

RM. Bible < INTERPRETATION OF N.Ms¿R. SPECTRA + Ed. Plenum Press 1965 

J.B. Stothere; CARBON=13 NMR SPECTROSCOPY, Acedemic Preas, N.Y.1972 

   
E. Breitmaier y %. Voelter, SMA Spsctroscopy, Verlag Chemie 1974 
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A Mc Lafferty - INTERPRETACION DE LOS ESPECTROS DE MASAS + 

Ed. Reverté 1974 , , 

T.C. Farrer y £. Becker - PULSE AND FOURIER TRANSFORM NHR - Acade- 

mic Press 1971 

H.Budzikiewicz, C. Djerassi y D.H. Williams - INTERPRETATION DF 

MASS SPECTHA UF ORGANIC COMPOUNDS - Holden - Day Inc. San Francis- 

co 1967 
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