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Descripcién  La materia se dedica al aprendizaje de la aplicacién de los métodos mas utilizados en la determinacién

genera

| estructural de substancias quimicas

Competencias

Cddigo

A3

Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (normalmente dentro de su area de
estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética

A4 Que los estudiantes puedan transmitir informacidn, ideas, problemas y soluciones a un publico tanto especializado
como no especializado

A5 Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para emprender estudios
posteriores con un alto grado de autonomia

Bl Capacidad de aprendizaje auténomo

B3 Capacidad de gestién de la informacién

B4  Capacidad de analisis y sintesis

C1 Capacidad para conocer y comprender los hechos esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con la
Quimica

C2 Emplear correctamente la terminologia quimica, nomenclatura, conversiones y unidades

C3 Reconocer y analizar problemas quimicos, cualitativos y cuantitativos planteando estrategias para solucionarlos a
través de la evaluacién, interpretacién y sintesis de datos e informacién quimica

C6 Conocer los fundamentos y herramientas habituales en la resolucién de problemas analiticos y en la caracterizacién
de sustancias quimicas

C15 Conocer las principales técnicas de investigacién estructural, incluyendo la espectroscopia

D1 Capacidad para resolver problemas

Resultados de aprendizaje

Resultados previstos en la materia Resultados de Formacién
y Aprendizaje
Nueva A3 B4 (1
A5 c2
C6
C15
Analizar la informacién que, sobre la estructura molecular, proporcionan los distintos métodosy A3 B3 Cl
conocer las limitaciones bdsicas que tienen. B4 C6
C15
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Describir la informacién que suministran los distintos métodos de difraccién de rayos X. A3 B4 C1

C6
C15
Predecir las caracteristicas espectroscépicas basicas de un determinado espectro para una A3 B3 (2 D1
sustancia determinada A5 B4 C3
Disefar el proceso basico para obtener una determinada informacién estructural de una sustancia A3 Bl C2 D1
quimica. A4 B3 C3
B4
Resolver la estructura molecular de un compuesto sencillo a partir de sus espectros (IR, MS, RMN, A3 Bl C2 D1
etc.). A4 B3 C3
B4
Contenidos
Tema
Tema 1. Obtencidn de datos generales de un Analisis de combustién: férmula empirica.
compuesto quimico Analisis cualitativo.

Propiedades dpticas.
Tema 2. Determinacién estructural de muestras Aplicaciones y limitaciones de las técnicas difractométricas en la
cristalinas. determinacién estructural.
Determinacidn tridimensional de la estructura molecular.
Defectos y desorden en sélidos cristalinos.

Tema 3. Espectroscopia electrénica y Determinacién de grupos croméforos.

fotoelectrénica. Efecto de la conjugacion.
Estudio de los OM de la capa de valencia.

Tema 4. Espectroscopia vibracional. Vibraciones caracteristicas. de algunos grupos funcionales.
Otras aplicaciones en determinacién estructural.

Tema 5. Espectrometria de masas. Determinacién de la masa molecular.

Métodos de ionizacién.

Métodos de deteccién.

Reacciones de fragmentacidn.
Patrones isotdpicos.

Interpretacién del espectro de masas.

Tema 6. Espectroscopia de RMN. Experimentos monodimensionales de 1Hy 13C
Informacién estructural a partir de desplazamient quimio.
Experimentos bidimensionales.

Correlaciones homonucleares y heteronucleares.
Experimento nOe
RMN heteronuclear

Planificacion

Horas en clase Horas fuera de clase  Horas totales
Leccién magistral 12 26 38
Resolucién de problemas 24 70 94
Examen de preguntas objetivas 2 16 18

*Los datos que aparecen en la tabla de planificacién son de caracter orientativo, considerando la heterogeneidad de
alumnado

Metodologias

Descripcion

Leccién magistral Las clases tedricas se dedicaran a presentar aquellos fundamentos de las técnicas que son
relevantes para la interpracién de las mediciones desde el punto de vista estructural (relaciones
entre los espectros y las estructuras).

Resolucién de Las clases se dedicaran a resolver ejercicios o problemas que permitan al final de cada tema la

problemas obtencién de informacién relevante de las correspondientes técnicas.

Atencidn personalizada
Metodologias Descripcion

Resolucién de problemas Durante todo el periodo docente los alumnos pueden consultar todo tipo de dudas con los
profesores de la materia en los horarios de tutoria.

Evaluacion

Descripcion Calificacién Resultados de
Formacién y
Aprendizaje
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Resolucién de En las clases presenciales (magistrales, seminarios) se les pedira a los alumnos 30 A3 D1
problemas  entregables con la resolucién de problemas y/o ejercicios que serviran para

evaluacién. Resultados de aprendizaje: (1). Describir los conceptos fundamentales

de los métodos de determinacién estructural. (2). Analizar la informacién que, sobre

la estructura molecula,r proporcionan los distintos métodos y discernir las

limitaciones bésicas que tienen. (3). Predecir las caracteristicas basicas de un

determinado espectro para una substancia determinada.

Examen de Habrd dos pruebas cortas a lo largo del periodo lectivo de 2-3 horas de duracién en 70 A3 D1
preguntas las que se pedird la obtencién de informacién estructural a partir de datos A4
objetivas experimentales (espectros, etc). La primera prueba abarca los temas 1-3 (10% de la

nota final) y la segunda prueba abarcard el tema 4 (20% de la nota final).
Resultados de aprendizaje: (1). Analizar la informacién que, sobre la estructura
molecular proporcionan los distintos métodos y discernir las limitaciones basicas
que tienen. (2). Predecir las caracteristicas bdsicas de un determinado espectro
para una substancia determinada. (3). Disefiar el proceso basico para obtener una
determinada informacién estructural de una sustancia quimica. (4). Resolver la
estructura molecular de un compuesto sencillo a partir de sus espectros (IR, MS,
RMN, etc). La nota de las pruebas cortas serd el 30% de la nota final de las
asignaturas

Adicionalmente se hard un examen final que abarcara todos los temas, cuya
calificacion serd el 30% de la nota final

Otros comentarios sobre la Evaluacion

Para superar la materia el profesor debe disponer en tiempo y forma de:

¢ Un minimo del 80% de los entregables propuestos en las distintas actividades presenciales.
e Todas las pruebas cortas.
e La memoria del trabajo final.

Para superar la materia al final del cuatrimestre es necesario alcanzar 5 puntos (sobre 10) en la calificacién final. Ademas,
es imprescindible obtener en la evaluacién de las diferentes partes de la materia los siguientes minimos:

e Un 30% del valor total en cada una de las pruebas cortas.
e Un 40% del valor total en el conjunto de los entregables.
e Un 30% del valor total en el examen final

En caso de no alcanzar alguno de los minimos, en el acta figurara el resultado del examen final.

Un alumno que realice més del 20% del trabajo total planificado sera calificado de acuerdo con la legislacion vigente y, por
lo tanto, no podra figurar en el acta la mencién NO PRESENTADO. En cualquiera caso, la realizacién de una de las pruebas
cortas, supondra la calificacién de la materia.

Los alumnos que no superen la materia al final del cuatrimestre deberdn hacer una prueba global escrita en el periodo de
cierre de evaluacién definitivo en el mes dejjulio. Dicha prueba sustituird los resultados del examen final. Serd necesario
alcanzar un minimo de un 30% del valor total de la prueba para poder superar la materia. Las calificaciones de los
entregables (de las actividades presenciales) y el trabajo/proyecto no son recuperables. En caso de no haber alcanzado en
alguno de ellos los minimos establecidos, la calificacién sera de suspenso. Una vez superados los minimos, sera necesario
obtener una calificacién global mayor o igual a 5.0 (sobre 10) para aprobar la materia.

Alternativamente, los alumnos pueden elegir ser evaluados mediante la realizacién de una Unica prueba. Para ello, tendran
gue comunicarselo, por escrito, al coordinador de la materia, al inicio del cuatrimestre.

Fuentes de informacion

Bibliografia Bdsica

Bibliografia Complementaria

Williams, D.H., Fleming, I., Spectroscopic Methods in Organic Chemistry, 62, 2007

Hammond, Christopher, The Basics of crystallography and diffraction, 2009

Pavia, D.L., Lampman, G.M., Kriz, G.S., Vyvyan, J.R., Introduction to Spectroscopy, 52, 2014

Pretsch, Ernd, Structure determination of organic compounds : tables of spectral data, 4a, Springer, 2009
Clayden, Jonathan, Organic Chemistry, 2a, 2012

Hesse, M, Meier, H, Zeeh, B., Métodos espectroscopicos en Quimica organica, 2a, Sintesis, 2005
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Recomendaciones

Asignaturas que se recomienda haber cursado previamente
(*)/

Plan de Contingencias
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