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QUIMICA ORGANICA B

Programa Sintético
ler. Cuatrimestre 1976
Profesores: Dres. £.G.Gros y E.Sanchez

Espectrometria de masa. Introduceidn. Fundamentos del método, uti

lidad en Quimica Org8nica, comparacidn con otros métodos espectro-
métricos. Instrumentacidn. Esquema de un espectrdmetro de masa, s
distintas partes y furcionamiento; sistemas de introduccidn de nues .
tras, cémara de ionizacidn, tubo analizador, sistema de deteccidn,
registro, sistemas auxiliares. Espectrometros de ddble enfoque. Fe
solueidn. Aplicaciones. Procesos de ionizacidén y fragmentacidn.
Determinacidn del peso molecular, determinacidn de formula molecu-
lar, distintos procedimientos. Procesos de fragmentacidn: fragmen-
tacidn simple, procems con reordenamiento, procesos complejos. Me-
canismos. Interpretacidn de espectros de masa: procedimientos gene-
rales, determinacidn de estructuras,.

Bibliografia %
F.W.Me Lafferty, Interpretation of Mass Speetra, Benjamin,New York,
1967.

H.Hill, Introduction to Mass Spectrometry, Hayden and Son, London
1966,

Reed, Applications of Mass Spectrometry to Organic Chemistry, Aca-
demic Press, london, 1966. R
K.Biemann, ¥ass Spectrometry, Organie-Chemical Applications, Mc Craw
Hill, New York, 1962,

H,Budzikiewicz, C.Djerassi and D.H.Williams, Mass Spectrometry of
Organic Compounds, Holden-Day, San Francisco, 1967.

Espectrometria ultravioleta y visible. Conceptos basicos y métodos

experimentales., Teoria elemental, Representacifn de espectros de

absorcidn. Métodos y equipos, Cromdforos y transiciones. Moléeulc
simples: compuestos saturados conteniendo auxocromos, miltiples enla-
ces, grupo carbonilo, uniones nitrdgeno-oxigeno y nitrdgeno-nitrdgeno.
Mol&culas conjugadas: dienos, polienos, compuestos carbonilicos alfa,
beta no saturadds, compuestosz dicarbonilicos. Reglas y correlaciones
espectrales. Compuestos aromlticos: correlaciones de efectos de sus-
tituyentes., Aplicaciones: identificacidn y asignacidn de estructu-

ras: isomeria cis-trans; efectos estéricos; aditividad de cromdforos.

Bibliografia

Rao, "Ultraviolet and Visible Spectroscopy’ . Butterworths, London,
1951-;

Schwarz, "Métodos fisicos en Quimica Orgénica". Acribia,Zaragoza,1958.
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Pasto and Johnson, “Organie Structure Determination”, Pre
Inc, N.J., 1968,

Jaffé and Orchin, “Theory and Applications of Ultraviolet
copy", J.Wiley and 3on, N.XY., 1%6¢,

zspectrometria infrarroja. Teoria de absorcidn en el infr
braciones moleculares y su interaccidn con la radiacidn infr.
Instrumentacidn y té@cnicas para registrar espectros, Bandas d.
eidn caracteristicas de de grupos funcionales: unién carbono-i
no, oxigeno-hidrdgeno, nitrbgzeno~hidrégeno, carbono-carovono, ca
‘oxigeno, carbono-nitrbgeno, nitr&geno—cxigeno, grupos funcicnal
X=Y<Z. Tactores que afectan las frecuencias de grupo: unidn hid
inter-intramolecular, cambios de masa (efecto isotdpico), tensic
de anilio, conjugacidn, sustitucidn.

Frediceibn de frecuencias de grupo. Reglas,

Aplicaciones: identificacidn de sustancias, determinacidn de ingp
zas, contralor de reacciones y purificaciones, anfilisis cuantita
interpretacidn de espectros.

Bibliografia

Fasto and Johnszo>n, “"Organic Structure Determination’, PFrentice-Hal.i
Inec., N.J., 1968, ”
skoog and west, "Principles of Instrumental Analysis”, Halt,Rinehapru
and Winston, Ine., #.Y., 1971.

Bellamy, "The Infrared Spectra of Complex Yiolecules”, Wiley, N.Y.
1858,

dakanishi, "Infrared absorption Spectroscopy”, Holden-Day, San Fran-
cisco, 1962, -

Espectroumetria de resonancia magntica nuclear. Utilidad del método

en Yuimica Organica relacionado con la determinacidn de estructuras,
Propiedades magnéticas de nflcleos atdmicos y comportamento de los
mismos en un campo magnético., Acoplamiente quimico, Teoria. Co-
rrientes diamagnéticas locales: en atomos aislados y en moléculas,
anisotropia diamagnética, relacidn entre intensidad de canpo y fre-
cuenica de resonancia. Particién por acoplamiento de spin. Teoria
elemental, wecanismo de acoplamiento, desdoblamiento de niveles de
energia de losjicleos. Determinacidn de multiplicidad de las sefiales
en los diversos casos (segln el valor de A/J).

Casos de dos spins (AB), Ardlisis de espectros de segundo orden y
cidlculo tedrico,sustitucidn isotbpica, doble resonancia. Relaciones
entre estructura y valor de J.

Caso de tres spines (AMX) diversos tipos de ABC, AB, y ABX. Cidlculo

de 1los mismes en especial del ABX. Relaciones entré acoplamiento y
estereoquimica de compuestos orgénicos.

Bibliografia:

L.Jackman, Applications of MR Spectroscopy in Orgénic Chemistry,
Pergamon Press, N,Y,, 1359,

K.Bible, Interpretarion of NMK Speetra, Plenum Press,N. Y. 1967.

L.Mathieson, NiK for Organic Chemists, Academic Press, .Y, 1367,
Bhacca and Williams, Applications of NMR Spectroseopy in Organic

Chewistry, Holden Day, 1964, s ”““53:;;73-
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