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L'assignatura "Determinacié Estructural en Quimica Organica" forma part de la matéria "Quimica Organica
Aplicada" de 22.5 credits ECTS dins del modul Quimica, Industria i Societat. Es tracta d'una assignatura de
caracter optatiu de 6 credits ECTS que s'imparteix en 7° semestre de quart curs. L'objectiu basic d'aquesta
assignatura és aprofundir i ampliar els coneixements adquirits en les assignatures de Quimica Organica. El
seu enfocament és fonamentalment practic i el seu objectiu és proporcionar a I'alumne una visié general
de les principals técniques espectroscopiques disponibles actualment (ultraviolada-visible, infraroja i
ressonancia magnética nuclear), aixi com l'espectrometria de masses, i la seva aplicacié practica per a
l'obtencié d'informacié i determinacié d'estructures dels compostos organics. A més, es pretén que
I'alumne adquireixi el coneixement suficient per poder dissenyar la millor manera d'abordar un determinat
problema de determinacioé estructural a partir de la informacié que proporciona cada tipus d'espectre, aixi
com coneixer les aplicacions i limitacions de cadascuna de les técniques espectroscopiques.

Avui dia, la majoria dels problemes d'elucidacio estructural, tant a nivell de recerca com a industrial,

se solucionen d'una forma facil, rapida i segura amb la utilitzacié de les técniques que s'estudien en
aquesta assignatura. Aquesta formacié proporciona a l'estudiant i futur quimic recursos suficients per a
I'aplicacié dels metodes espectroscopics a la resolucié dels problemes estructurals menys complexos.
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CONEIXEMENTS PREVIS

RELACIO AMB ALTRES ASSIGNATURES DE LA MATEIXA TITULACIO

No s'ha especificat restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

ALTRES TIPUS DE REQUISITS

Encara que l'assignatura té un nivell basic, és essencial que I'estudiant posseeixca una formacio solida en
la terminologia, nomenclatura i propietats estructurals dels grups funcionals i de les molécules organiques.
Es també important que I'estudiant estiga familiaritzat amb la estereoquimica i posseeixca les nocions de

espectroscopia de molécules organiques adquirides en les assignatures de Quimica Organica de cursos
anteriors, aixi com coneixer els fonaments teorics minims que permeteisquen la comprensi

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

1110 - Grau de Quimica

Al final de la materia I'estudiant/l'estudianta podra identificar els elements quimics i els seus compostos:
obtencio, estructura, reactivitat, propietats i aplicacions.

Al final de la materia lI'estudiant/l'estudianta sabra identificar I'estructura i reactivitat de les principals
classes de biomolecules i la quimica dels principals processos biologics.

Al final de la materia l'estudiant/lI'estudiant avaluara, interpretara i sintetitzara les dades i informacié
Quimica de manera correcta

Al final de la materia I'estudiant/lI'estudiant demostrara capacitat inductiva i deductiva.

Al final de la materia l'estudiant/I'estudiant podra implementar metodologies sostenibles i respectuoses
amb el medi ambient.

Al final de la materia I'estudiant/I'estudiant podra resoldre problemes de manera efectiva.

Al final de la matéria I'estudiant/l'estudiant sabra demostrar capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic.
Al final de la materia I'estudiant/I'estudiant sabra identificar els processos quimics en la vida diaria.

Al final de la matéria I'estudiant/I'estudiant sabra relacionar teoria i experimentacio.

Al final de la materia I'estudiant podra abordar nous problemes i plantejar estrategies per a solucionar-los.
Capacitat d'analisi, sintesi i raonament critic en I'aplicacié del metode cientific.

Col-laborar eficagment en equips de treball, assumint responsabilitats i funcions de lideratge i contribuint a
la millora i desenvolupament col-lectiu.

Coneixer i comprendre, des del mateix ambit de la titulacio, les desigualtats per rad de sexe i génere en la

societat; integrar les diferents necessitats i preferencies per rad de sexe i de genere en el disseny de
solucions i resolucié de problemes.
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Contribuir en el disseny, desenvolupament i execucié de solucions que donen resposta a demandes
socials, tenint en compte com a referent els Objectius de Desenvolupament Sostenible.

Demostrar raonament critic i autocritic en I'ambit de la titulacio, considerant aspectes com ara l'etica
professional, els valors morals i les implicacions socials de les diferents activitats realitzades.

Expressar-se correctament, tant de manera oral com escrita, en qualsevol de les llengilies oficials de la
Comunitat Valenciana.

Saber comunicar-se de manera efectiva, tant de manera oral com escrita, adaptant-se a les
caracteristiques de la situacié i de l'audiéncia.

Ser capagcos d'analitzar la influencia que sobre el disseny del sistema d'informacié de costos, exercixen,
tant 'activitat concreta desenrotllada per l'entitat com la tecnologia utilitzada, I'estructura organitzativa i
I'estil de direccié. Calcular costos preestablits i relacionar-los amb la planificacié i el control de I'activitat
interna. Seleccionar aquells indicadors de gestié que faciliten I'exercici personal, establint la freqiiencia i el
format en funcié de l'usuari de desti.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Métodes fisics de determinacio estructural. Espectroscopia ultraviolada-visible
(UV-Vis).

L'espectre electromagnetic. Tipus d'interaccions de la radiacié amb la matéria. Espectroscopia d'absorcio:
transicions entre nivells energétics. Espectroscopia ultraviolada (UV) -visible. Transicions electroniques.
Conceptes fonamentals. L'espectrofotometre de UV-VIS. Preparacié de la mostra. Absorcions
caracteristiques de les molecules organiques. Cromofors: olefines, poliens, benzeé i derivats, compostos
carbonilics. Efectes del dissolvent i del pH.

2. Espectroscopia Infraroja (IR)

Fonaments de la espectroscopia infraroja. Vibracions moleculars. Llei de Hooke. Tipus de vibracions.
Factors que influeixen en la posicié i forma de les bandes: acoblament de bandes, enlla¢ d'hidrogen,
conjugaciod, efectes electronics i tensidé anular. L'espectrofotometre d'infraroig. Preparacié de mostres.
Absorcions caracteristiques dels grups funcionals de les molécules organiques. Interpretacié d'espectres
d'IR.

3. Fonaments de la espectroscopia de Ressonancia Magnetica Nuclear

Espins nuclears. Nuclis en un camp magnétic extern. Poblacié de nivells d'energia. Descripcio del fenomen
de la ressonancia magnetica nuclear: condicions de ressonancia. Magnetitzacié macroscopica. Els
processos de relaxacié. Simplificacio de I'analisi del procés de ressonancia. Apantallament. L'espectre de
RMN: Resoluci6. Espectrometres de RMN d'ona continua. Métode de polsos i transformada de Fourier.
Angle d'un pols-amplaria d'un pols. Caiguda lliure de la induccié (FID). Transformada de Fourier.
Acumulacio d'espectres. Espectrometre de polsos i Transformada de Fourier.
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4. Ressonancia Magneética Nuclear de proto

Fregliencies de ressonancia per als diferents nuclis. Desplagament quimic. L'escala 6. Apantallament i
desapantallament. Preparacié de mostres per a RMN. Analisi d'espectres de RMN. Tipus de protons en
RMN. Integracié de l'area dels senyals. Desdoblament dels senyals: acoblament spin-spin. Tipus
d'acoblament spin-spin. Multiplicitat. Acoblaments de primer ordre. Acoblaments més complexos. Valors
de desplagcament quimic. Factors que afecten el desplagcament quimic: Efecte inductiu, Anisotropia
magnética, repulsions de Van der Waals, Existéencia d'enllagos d'hidrogen, Efectes conjugatius. Taules per a
I'estimacié del desplagament quimic.

5. Analisi d'espectres de RMN de proto

emes complexos d'acoblament spin-spin. Aproximacioé de segon ordre. Exemples de diversos sistemes
d'acoblament. Efectes especials en RMN: Processos d'intercanvi quimic (intermoleculars, amb el
dissolvent, intramoleculars). Desacoblament de spin-spin: doble ressonancia. Introduccié a I'efecte Nuclear
Overhauser (NOE). Experiments bidimensionals TH-1H (COSY).

6. Ressonancia Magneética Nuclear de carboni-13

Analisi d'un espectre de RMN de 13C. Acoblaments 13C- TH. Desacoblaments: De banda ampla BB, Off-
resonance, DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Desplagaments quimics dels
nuclis de 13C. Nombre de senyals. Dissolvents. Posicié dels senyals. Factors que influeixen en el
desplagament (). Correlacions empiriques. Experiments bidimensionals 1H-13C: HETCOR i HSQC.

7. Espectrometria de Masses

Introduccio. L'espectrometre de masses. Tipus d'espectrometres de masses. Métodes d'ionitzacié més
rellevants. Espectrometria de masses per impacte electronic. L'i6 molecular i els pics isotopics.
Reconeixement de I'i6 molecular. Deducci6 de la férmula molecular. Factors que controlen els modes de
fragmentacid. Principals tipus de fragmentacid. Fragmentacié en a. Fragmentacié bencilica. Fragmentacié
al-lilica. Fragmentacions d'enllagos no activats. Fragmentacié de derivats mono-halogenats. Reacci6 de
retro Diels-Alder. Transposicions de McLafferty. Reaccions oni. Perdua de CO. Eliminaci6 d'aigua.
Fragmentacions en compostos bi- i poli-funcionalitzats. Altres métodes de ionitzacié per a analisi de
molécules bioorganicas. MALDI-TOF-MS.

8. Aplicacio de les tecniques espectroscopiques a la determinacié d'estructures de
compostos organics

Resolucié de problemes amb aplicacié conjunta dels diferents métodes estudiats en els temes anteriors

per establir I'estructura de compostos organics senzills. Utilitzacié de programes informatics com a ajuda
a l'assignaci6 estructural basada en tecniques espectroscopiques.
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VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS
Activitat Hores
Tutories 9,00
Teoria 51,00
Total hores 60,00
ACTIVITATS NO PRESENCIALS
Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 10,00
Estudi i treball autonom 30,00
Preparacio de classes 50,00
Preparacio6 d'activitats d'avaluacié 0,00
Resolucié de casos practics 0,00
Total hores 90,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perqué l'estudiant sigui el protagonista del seu propi aprenentatge i
estructura de la seglient manera:

Classes teoriques presencials. Es dedicaran a exposar als estudiants els aspectes fonamentals de la
materia. En aquestes classes es desenvoluparan de forma oral els diferents apartats que es recullen al
programa de l'assignatura, la qual cosa permetra a I'alumne obtenir una visi6é global i comprensiva de la
mateixa. Es fara Us de la pissarra i de presentacions PowerPoint. Préeviament a a el desenvolupament de la
classe, tot el material pedagogic que és necessari per al seguiment de les classes estara a la disposicid
dels alumnes a I'Aula Virtual.

Aquestes classes es complementen amb el temps d'estudi personal de I'alumne.

‘Classes practiques i seminaris. En aquestes classes es dura a terme l'aplicacié especifica dels
coneixements que els estudiants hagin adquirit a les classes de teoria. Els estudiants hauran d'haver
treballat previament els problemes que es van a resoldre. La resolucié d'aquests problemes es dura a
terme en algunes ocasions pel professor i en altres casos pels alumnes, bé en grup, bé de forma
individualitzada.

Tutories. Seran 9 sessions en total repartides uniformement al llarg del curs, sent d'1 hora la durada de
cadascuna d'aquestes sessions. En elles, el professor avaluara el procés global d'aprenentatge dels
estudiants, als quals es podra organitzar en subgrups de treball. En les sessions de tutoria es recolliran els
treballs que hagen estat encomanats pel professor. Igualment, les tutories serviran per resoldre tots els
dubtes que hagen pogut sorgir al llarg de les classes i orientaran als estudiants sobre els méetodes de
treball més utils per a la resolucié dels problemes que se'ls puguen presentar.
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AVALUACIO

L'avaluaci6 del rendiment académic de l'estudiant i la qualificacié final de l'assignatura es realitzaran, de
forma ponderada, segons els percentatges que es mostren en cadascun dels apartats avaluats. Totes les
qualificacions estaran basades en la puntuacié absoluta sobre 10 punts, i d'acord amb l'escala establida en
I'RD 1125/2003. Este criteri es mantindra en totes les convocatories.

Els diferents apartats que s'avaluaran soén els segiients:

1- Avaluacié directa del professor (1 punt): En esta avaluacié es tindran en compte diferents aspectes,
entre els quals cal destacar:

* Assistencia i participacié raonada i clara en les discussions plantejades.
* Progrés en |'is del llenguatge caracteristic de la quimica organica.
* Resolucio6 de problemes i plantejament de dubtes.

« Esperit critic.

2.-Tutories, Qiiestionaris i Tasques (globalment 2 punts): La nota de cada estudiant en este apartat tindra
en consideracié:

* Assistencia.
* Qualificacions dels qlestionaris.

+ Contingut i presentacio per escrit de les tasques encomanats pel professor en cada subgrup de treball. La
qualificacié de les tasques sera una nota global per al subgrup i es computara per igual a cada membre
d'este.

Per a rebre qualificacié en este apartat, s'haura d'haver realitzat tots els gliestionaris i haver assistit a un
minim de 7 tutories.
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3.- Examens (7 punts): es realitzara en la data indicada per la Facultat i sera comuna per a tots els grups
de l'assignatura. Esta prova consistira en preguntes, problemes i exercicis que permeten valorar
I'adquisicié per part de l'alumne de les competéncies arreplegades en la guia docent. Constara de dos
parts, d'acord amb la doble finalitat de l'assignatura: i) gliestions en les quals s'establiran i/o justificaran
determinades caracteristiques espectroscopiques de compostos organics coneguts, i ii) la determinacié
raonada de l'estructura de dos compostos organics mitjangant I'analisi conjunta dels seus espectres.

L'aprovat global en l'assignatura portara necessariament implicat I'haver obtingut en l'examen una
puntuacié minima de 4.5 punts sobre 10. En l'avaluacié de la segona convocatoria, es mantindra la
qualificacié obtinguda en l'avaluacié continua (punt 1- "Avaluacié directa del professor" i Punt 2-
"Seminaris, Qliestionaris i Tasques") de la primera convocatoria i es procedira a avaluar de nou la part
corresponent al Punt 3- "Examens".

Advertiment final

La copia o plagi manifest de qualsevol tasca que forma part de I'avaluacié suposara la impossibilitat de
superar |'assignatura, sotmetent-se seguidament als procediments disciplinaris oportuns.

Tinga's en compte que, d'acord amb l'article 13 d) de |'Estatut de I'Estudiant Universitari (RD 1791/2010, de
30 de desembre), "és deure d'un estudiant abstindre's en la utilitzacié o cooperacié en procediments
fraudulents en les proves d'avaluacid, en els treballs que es realitzen o en documents oficials de la
Universitat".
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