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PROGRAMA

1.

2.

Espectroscopfa ultravioleta.
Leyes de absorcifn de la luz. Transiciones electrfnicas. Cam~

bios de configuracifn electrbnica por absorcifn de la luz.
Reglas de seleccifn. Diagramas de niveles energéticos: diagra-
mas de Jablonski. Procesos de emisifn no radiante. Fluorescen-
cia, Fosforescencia. Rendimiento cufintico.

Introduccibn a la mecBnica cufintica. Funcifn de onda. Enerxgfa
potencial de los diferentes estados, Principio de Franck-Condons
espectros de absorcifn y de emisifn,

Determinacifn del espectro ultravioleta. Descripcifn del apa=-
rato, preparacifn de las muestras, solventes. Presentacifn de
los datos espectrales. Aplicaciones de la espectroscopfa UV
en Quimica Orgfnica. Reglas de Woodward-Fieser.

Espectroscopia infrarroja.

El espectro electromagn€tico. Energfa vibracional de una molé-
cula diatémica. Espectros de absorcibn vibracional de moléculas
diatbmicas. Mol&culas poliatfmicas. Nlmero de vibraciones inde~
pendientes. Vibraciones activas en el infrarrojo. Frecuencias
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de las vibraciones. Vibraciones normales, sobretonos y tonos

de corbinacifn. Determinacidn del espectro infrarrojo. Descrip-
cifn del aparato, preparacifn de las muestras, solventes, cel-
das, Posicicnes de las bandas e intensidades, Utilidad de la
espectroscopfa IR. Absorciones caracterfsticas de las diferen-
tes funcicnes gquimicas. Interpretacifn de espectros.

Espectrometrfa de masa.
Introduccifn a la espectrometrfa de masa., Fundamentos. T&cnica.

Introduccidn de las muestras., Sistemas de produccifn de iocnes.
Sistemas de enfogque de iones (simples y m@iltiples). Caracterfs-
ticas generales de los espectros de masa. Determinacibn de peso
molecular y f8rmula molecular. Fragmentaciln de icnes positives
y factores gue gobiernan la fragmentacifn de iones. Potencial

de ionizacibn., MEtodos de estudio de los procesos de fragmenta-
cibn. Iones metaestables. Marcaje isot8pico. Procesos de ruptu=
ra simple. Procesos que ocurren con doble reordenamiento. Espec-
tros de masa uvestos con distintos grupes funcionales,
Interpretacifn de espectros de masa.

Resonancia magnftica nuclear.

Introduccifn. Spin nuclear y momento magnftico., El fenSmeno de
R.M.N, Dependencia de la magnetizacibn nuclear con el tiempo,
Observacidn de la R.M,N, Técnicas continuas, pasaje lento y
pasaje rfpido. Espectros de absorcibn y dispersibn. Técnicas
pulsadas, el sistema de ejes de referencia rotante. Introduc-
cibn de la wmagnetizacidn nuclear y decaimiento libre. Relaja-
cifn del spin nuclear. Tiempo de relajaci®n longitudinal y
transversal (T,, T, vy 12'}. Anfilisis y transformacifn de Fourier.
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Mecanismo de relajacidn del spin nuclear: Introduccifn de spin-
spin y spin-red. Relajaci®n dipolo-dipelo, cuadrupolar y esca-
lar. Nociones de relajacifn spin-rotacifn y por anisotropfa

de desplazamiento guimica. Sistemas de spin: particién por
acoplamiento de spin. Teorfa elemental, mecanismo de acopla-
miento desdoblamiento de los niveles de energfa de los nficlecs.
Acoplamiento a larga distancia, Determinacibn de la multiplici-
dad de las sefiales. Casos de dos spines (AX). Anflisis de espec~
tros de segundo orden y su cllcule tebrico (A B). Caso de tres
spines (AMX). Diversos tipos de ABC, AB2 y BAX, C&lculo tefrico




para el caso ABX. Relaciones entre la comnstante de acoplamien~
to (J) y la estructura estéreoquimica de compuestos orgfnicos.
AnSlisis de CJ;I particulares de acoplamiento lu~1lH, 1g.13¢ Yy
13¢.13¢,

Doble resonancia. Teorfa elemental, El efecto nuclear de
Cverhauser, Desacoplamiento homonuclear y heteronuclear. Apli=-
caciones de n.n.l.£3Cs desacoplamiento de protones total; desa-
coplamiento selectivo; desacoplamiento fuera de resonancia.
ri=-2H, Desplazamiento quimico de lH, factores que lo afectan.
Efecto de la densidad electrfnica y la anisotropfa magnética.
Corrientes de anillo. Uso de RMN., H en la elucidacifn de es~-
tructuras de compuestos orgfnicos. Interpretacifn de espectros.
Uso de reactivos de desplamiento,

rRiN-13C, Desplazamiento qufmico de 13¢, factores que lo afectan.
Efectos «, , X% , Uso de RMN-13C en la elucidaciSn de estruc-
turas de compuestos orgdnicos. Interpretacifn de espectros.

RMN de baja resolucidn. Aplicaciones cuantitativas: contenido
de hidrégeno en hidrocarburos, humedad en s8lidos, protefnas \\;é
en alimentos, etc. N

Modernos procedimientos para la deteccifn ¢ identificacibn de
trazas de productos orgfnicos. .,

Cromatograffa en fase gaseosa., Bit: Soportes y fases. Detecto-
res; ionizacifn de llama (PID), de conductividad térmica, de
llama alcalina (N-FID y P=FID), de captura electrbnica., Punda~
mentos sensibilidad y aplicabilidad., Sistema acoplado cromatS-
grafo de gases, espectrbmetro de masas con procesador electrb-
nico de datos, Interfases. Sistema de almacenamiento de datos.
Aplicaciones. Ejemplos,
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