QUIMICA ORGANICA B

Programa Sintétice

fer, Cuatrimestre 1977.

Profesores: Dres.E.G.Gros y N.Sbarbati de Nudelman,

Espectrometrfs de maga: Introduccifn. Fundamentos del método, utie
lidad en Quimica Urgfnica, comparacifn con otros mStodos espectroe-
métricos. Instrumentacibn., Esquema de un espectrfmetro de masa,sus
distintas partes y funcionamiento, sistemas de introduccifin de -
muestras clmara de ionizacifn, tubo analizador, sistema de deteccifn
registro, sistemas auxiliares, EspectrBmetros de doble enfogue.Re-
solucifn. Aplicaciones. Procesos de ionizacifn y fragmentacibn.
Determinecibn del peso molecular, determinacifin de fBrmula molecular
distintos procedimientos. Procesos de fragmentacifn: fragmentacifn
simple, procesos con reordenamiento, procesos complejos. Mecanismos.
Interpretacifin de espectros de masa: procedimientos generales, de=-
terminacifbn de estructuras.

Bibliogtaflg

F.W.Mc Lafferty, Interpretation of Mass Spectra, Benjamin,New York,
1967.

He Hill, Introduction to Mass Spectrometry, Hayden an Son, London
1966.

Reed, ‘pplications of Mass Spectrometry to Organic Chemistry,Acade=
mic Press, London, 1966.

K.Biemann, Mass Spectrometry, Organic Chemical Applications, #ic Graw
Hill, New York, 1962.

H.Budzikiewcz, C.Djerassi and D.H.Willians, Mess Spectrometry of Oz
ganic Compounds, Holden=Day, San Francisco, 1967.

ctrom o i +Conceptos bf&%sicos y métodos
experimentales., Teorfa elemental. Representacifin de espectros de zbe
sorcifin, MEtodos y equipos, CromfBforos y transiciones. Moléculas =
simples: compuestos saturados conteniendo auxocromos, mGltiples ene
laces, grupo carbonilo, uniones nitrfgeno-oxfgeno y nitrfgenc-nitz§
geno.Moléculas conjugadas: dienos, polienos, compustos carbonflicos
alfa, beta no saturadas, compuestos dicarbonflicos. Reglas y corree
laciones espectrales. Compuestos aromfticos; correlaciones de efece
tos de sustituyentes. Aplicaciones: identificacifn y asignacifn de
estructuras: isomerfsz cis-trans; efectos estéricos, sditividad de
cromfforos,

io f
Rao,"Ultraviclet =nd Visible Spectroscopy". Butterworths, London,
1961.

Schwarz,"M8todos fisicos en Qufmica Org&nica", Acribia,Zaragoza,
1961,
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Pasto and Johnson,"Urganic Structure Determination”, Prenticee
Hall Inc., M,J,, 1968.

Jaffé and Urpchin, "Theory snd /pplications of Ultraviolet Spece
troscopy", J,vWiley snd Son, N.Y., 1968,

Teorfa de absorciSn en el infrarrojo.
Vibraciones moleculares y su interaccibn con lo radiscifn infraerg
ja. Instrumentocifn y técnica pora registror espectros. Bandaos de
sbsorcifin caracterfatices de grupo funcionsles: unifn carbono=hi=
drégeno, exfgenoehidrfgenc, nitr8geno-hidrfgeno, corbono=carbono,
carbono-oxfgenc, carbeno nitrSgenc, nitrfgeno~-oxfgeno, yrupos fup
cionales. X=Y=Z, Factores que afectsn los frecuencios de grupo:
unibn hidrfgeno inter-intramolecular, cambios de mosa (efecto isoe
tfpico), tensiones de anillo, conjugacifn, sustituci®n.
Prediccifn de frecuenciass de grupo. Reglas,
iplicocicnes: identificacibn de sustancias, determinacifn de impy
rezas, controlor de rescciones y purificaciones, snSlisis cuantie
tativo, interpretaci®n de espsctros.

Bibliogzofis

Pasto and Johnson, "Orgenic Structure Determination", Prentice-
Hﬂll, Inc, Nchp 1969,

Skoog and “est, "Principles of Instrumental ‘nalysis", Halt,Rince
hart and Winston, Inc., N,Y,, 1971.

Bellamy, "The Infrared Spectrs of Complex Molecules", wiley,N.Y,,
1958,

Nokanishi, "Infrared absorption Spectroscopy”, Holden=Day, Son
Francisco, 1962,

cspuctrometris de reson: Lmagnbticg nuclesr.Utilidad del métg
do en Quimica Urgfnice relacicnado con la determinccifn de estrug
turas. Propiedades magnBtices de nlcleos atfmicos Yy comportamiento
de los mismos en un compo magn8tico. ‘coplamiento quimico. Teorf-
Corrientes diomagn8ticas locales; en Stomos aislodos y en molécu=-
las, onisotropfs diemagnética, relascifn entre intensidod de come-
po y frecusncis de resonancis. Porticifn por acoplamiento de spin
Teorfs elemental, mecanismo de scoplamiento, desdoblamiento de ni
veles de energls: de los nlclecs. Determinaci®n de multiplicidad

de las sefiales en los diversos casos (segln el volor ded/d).

Lasos de dos spins (/B)., /nflisis de espectros de segundo ordéen

y cflculo tefrico,sustitucifn isotbpica,doble resonancios. Relacig
nes entre estructurs y valor de J,

Cago de tres spinos (AMX) diversos tipos de /BC, ABp y ABX.Cflcu=-
lc de los mismos en especisl del 2BX, Relaciones entre acoplamiepn
to y estereoquimica de compuestos orgfnicos,

Bibliocorafly

Le.Jackman, /pplicstions of NMR Spectrosocpy in OUrg®nic Chemistry,
Pergamon Press, N.Y., 1959,

K.Bible, Interpretarion of NMR Spectra, Plenum Press, N.Y.1967.
L.Mathieson, NMR for Organic Chemists, \cademic Press, N.Y.1967.
Bhacca and Williems, ‘pplications of NMR Spectroscopy in Urgonic

Chemistry, Holden Day, 1964, kkf
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