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1. Datos descriptivos de la asignatura

Asignatura: Determinacién estructural Cddigo: 835931107

- Centro: Escuela de Doctorado y Estudios de Postgrado
- Lugar de imparticion: Facultad de Ciencias. Seccion de Quimica
- Titulacion: Master Universitario en Quimica
- Plan de Estudios: 2018 (Publicado en 2014-04-29)
- Rama de conocimiento: Ciencias
- Itinerario / Intensificacion:
- Departamento/s:
Quimica Organica
- Areal/s de conocimiento:
Quimica Orgénica
- Curso: 1
- Caracter: Obligatoria
- Duracion: Primer cuatrimestre
- Créditos ECTS: 3,0
- Modalidad de imparticion: Presencial
- Horario: Enlace al horario
- Direccién web de la asignatura: http://www.campusvirtual.ull.es
- Idioma: Castellano e Inglés (0,15 ECTS en Inglés)

2. Requisitos de matricula y calificacién

Ninguno

3. Profesorado que imparte la asignatura

Profesor/a Coordinador/a: MARIA LUISA SOUTO SUAREZ

- Grupo:

General

- Nombre: MARIA LUISA

- Apellido: SOUTO SUAREZ

- Departamento: Quimica Orgéanica

- Area de conocimiento: Quimica Orgénica
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Contacto

- Teléfono 1: 922316502 ext. 6407

- Teléfono 2:

- Correo electrénico: msouto@ull.es
- Correo alternativo: msouto@ull.edu.es
- Web: http://www.campusvirtual.ull.es

Tutorias primer cuatrimestre:

Desde Hasta

Todo el
cuatrimestre

Todo el
cuatrimestre

Todo el
cuatrimestre

Observaciones:
Tutorias segundo cuatrimestre:

Desde Hasta

Todo el
cuatrimestre

Todo el
cuatrimestre

Ultima modificacién: 10-07-2023

Dia

Lunes

Miércoles

Jueves

Dia

Lunes

Martes

Hora inicial

11:00

15:00

11:00

Hora inicial

11:00

15:00

Hora final

13:00

17:00

13:00

Hora final

13:00

17:00

Aprobacion: 10-07-2023

Localizacién

Instituto
Universitario de
Bio-Organica
Antonio
Gonzélez -
AN.2A IUBO

Instituto
Universitario de
Bio-Orgéanica
Antonio
Gonzélez -
AN.2A IUBO

Instituto
Universitario de
Bio-Organica
Antonio
Gonzélez -
AN.2A IUBO

Localizacién

Instituto
Universitario de
Bio-Organica
Antonio
Gonzélez -
AN.2A IUBO

Instituto
Universitario de
Bio-Organica
Antonio
Gonzélez -
AN.2A IUBO

Despacho

frente al Lab-12

frente al Lab-12

frente al Lab-12

Despacho

frente al Lab-12

frente al Lab-12
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Instituto
Universitario de
Todo el ., Bio-Orgéanica
. Miércoles 11:00 13:00 . frente al Lab-12
cuatrimestre Antonio
Gonzélez -

AN.2A IUBO

Observaciones:

4. Contextualizacion de la asignatura en el plan de estudio

Bloque formativo al que pertenece la asignatura: General
Perfil profesional:

5. Competencias

General

CGO01 - Tener habilidad en el empleo de las principales fuentes de informacién y documentacion, incluyendo el manejo de
bases de datos e internet

Basica

CBO06 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion

CBO07 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de problemas en
entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de
estudio

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habréa de ser en gran medida autodirigido o autbnomo

Especifica

CEOL1 - Aplicar las técnicas instrumentales mas adecuadas para la identificacion, cuantificacion, separacion, caracterizacion y
determinacion estructural

CEO5 - Desarrollar habilidades tedrico-practicas para relacionar la estructura con las propiedades de sustancias de diferente
complejidad

6. Contenidos de la asignatura

Contenidos tedricos y practicos de la asignatura

Contenidos tedricos y practicos
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Tema 1: Espectroscopia de IR
Fundamentos. Instrumentacién. IR y grupos funcionales. Aplicaciones estructurales.

Tema 2: Consideraciones basicas sobre la espectroscopia de RMN. Espectroscopia RMN monodimensional 1D.
Conceptos fundamentales. Instrumentacion. Desplazamiento quimico. Acoplamiento escalar. RMN de 1H y 13C. Ejemplos de
aplicacion.

Tema 3: Espectroscopia RMN bidimensional 2D homonuclear.
Consideraciones generales. Experimentos correlacion escalar: COSY, TOCSY. Experimentos correlaciones espacial:
NOESY, ROESY, T-ROESY. Ejemplos de aplicacion.

Tema 4: Espectroscopia RMN bidimensional 2D heteronuclear.
Consideraciones generales. Espectroscopia deteccion inversa. Correlaciones a un enlace HMQC, HSQC. Correlaciones a
larga distancia: HMBC. Experimentos hibridos: HSQC-TOCSY, HSQC-NOESY. Ejemplos de aplicacion.

Tema 5: Experimentos selectivos.
Introduccion. Pulsos selectivos. Aplicaciones homonucleares y heteronucleares.

Tema 6: Espectrometria de masas
Fundamentos e instrumentacién (Sistemas de Introduccién de Muestras, Métodos de lonizacién). Mecanismos principales de
fragmentacion. Ejemplos de aplicacion.

Tema 7: Espectroscopia de UV y Dicroismo Circular
Transiciones electrénicas (UV y visible). Terminologia. Efector del disolvente y de la cojugacion. Reglas de

Woodward-Fieser. Dicroismo circular: Métodos de quiralidad excitén. Ejemplos de aplicacion.

Nota: A lo largo de todo el programa se intercalaran ejercicios de determinacion estructural, haciéndose hincapié en el uso
combinado de las distintas técnicas espectroscépicas.

Actividades a desarrollar en otro idioma

Los manuales recomendados en la bibliografia y gran parte del material utilizado en las clases y seminarios estaran en
inglés.

7. Metodologia y volumen de trabajo del estudiante

Descripcion

- Clases magistrales. Se orientan a explicar los aspectos basicos del temario con la finalidad de facilitar la comprensién y
aplicacién de los procedimientos especificos de la asignatura, asi como que el alumno disponga de informacion actualizada y
bien organizada procedente de diversas fuentes que en algunos casos puede resultarle de dificil acceso En la explicaciones
se haréa uso de los medios audiovisuales disponibles, principalmente el cafién de proyeccion, material impreso, etc.

- Seminarios: resolucion de problemas. Permitirdn ejercitar, ensayar y poner en practica los conocimientos previos; para ello,
el profesor propondra y resolvera problemas y ejercicios tipo. Se fomentara en los alumnos la capacidad de aprender a
aprender. El objetivo final de que el alumno aprenda a resolver problemas es que adquiera el habito de plantear y resolver
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problemas como forma de aprender.

- Practicas en el aula: Se abordara la preparacion de muestras, el aprendizaje del funcionamiento de aparatos, la aplicacion
de técnicas e instrumentos, andlisis de los resultados obtenidos, etc. Una vez finalizadas las clases de laboratorio, los
alumnos elaboraran un informe detallado de cada una de las unidades practicas realizadas, presentando un analisis critico
de los resultados obtenidos y las conclusiones alcanzadas.

- Las Tutorias se consideraran periodos de instruccion y/o orientacion realizados por el profesor con el objetivo de revisar y
discutir los materiales y temas presentados en las clases, seminarios, lecturas, realizacion de trabajos, preparacion de
exposiciones. etc. Se podran realizar en pequefios grupos o incluso de forma individualizada si las circunstancias asi lo
aconsejen

Actividades formativas en créditos ECTS, su metodologia de ensefianza-aprendizaje y su relacion con las
competencias que debe adquirir el estudiante

Actividades ) Horas de trabajo Relacién con

. Horas presenciales ) Total horas .
formativas auténomo competencias
10,00 0,00 10,0 [CEODS], [CEO1],

Clases tedricas
' [CB10], [CBO7], [CBO6]

Clases practicas (aula /

sala de 2,00 0,00 2,0 [CEOS], [CEO].],

demostraciones / [CB10], [CBO7], [CBO6]

practicas laboratorio)

Realizacién de
[CEO5], [CEO01],

seminarios u otras 14,00 0,00 14,0 [CB10], [CBOT]

actividades
. [CBO06], [CGO01]
complementarias

Realizacion de 2,00 0’00 2,0 [CEOS], [CEO].],
examenes [CBO7], [CBO6]
2,00 0,00 2,0 [CEO5], [CEO01],

Asistencia a tutorias
[CB10], [CBO7], [CBO6]

0,00 20,00 20,0 [CEO5], [CEO1],

Estudio autbnomo
[CBO7], [CBO6]
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Preparacion de
seminarios,
elaboracion de
memorias y/o informes
de las practicas
realizadas, resolucion
de ejercicios que le
haya entregado el
profesor, preparacion
de debates,
preparacion de
exposicion oral,
lecturas

0,00 25,00 25.0 [CEO5], [CEO1],
[CB10], [CBO7], [CBO6]

recomendadas,

busquedas bibliografica
Total horas 30,00 45,00 75,00

Total ECTS 3,00

8. Bibliografia / Recursos

Bibliografia Basica

- T.D.W. Claridge “High resolution NMR techniques in Organic Chemistry” 2nd Ed. Elsevier, Oxford (2009)

- N. Harada, and K. Nakanishi, Circular Dichroic Spectroscopy-Exciton Coupling in Organic Stereochemistry, University
Science Books, Mill Valley, CA (1983).

- L.D. Field, S. Sternhell, J.R. Kalman “Organic structures from spectra” 4th Ed. (2008).

- Jurgen H. Gross, \"Mass spectrometry: a textbook\", Ed. Springer, Berlin, (2004).

Bibliografia Complementaria

- S. Berger, S. Braun “200 and more NMR experiments. A practical course” Ed. John Wiley & Sons (2004)

- S. Berger, D. Siecker “Classics in Spectroscopy” Isolation and structure elucidation of natural compounds. Ed. John Wiley &
Sons (2009).

- R. Benn, H. Glnther “Modern pulses methods in high-resolution NMR spectroscopy” Angew. Chem. Int. Ed. 1983, 22,
350-380

- D. G. Donne, D. G. Gorenstein “A pictorial representation of product operator formalism: non-classical vector diagrams for
multidimensional NMR” Concepts Magn. Reson. 1997, 9, 95-111.

- M. Hesse, H. Meier y B.Zeeh, “Métodos Espectroscopicos en Quimica Organica”, Editorial Sintesis, S.A., Madrid, 2005

- J. Keeler “Two-dimensional nuclear magnetic resonance spectroscopy” Chem. Soc. Rev. 1990, 19, 381-406

- J. Keeler, R. T. Clowes, A. L. Davis, E. D. Laue, “ Pulse-field gradients: theory and practice” Methods in Enzymology 1994,
239, 145-206

- J. Keeler “Understanding NMR spectroscopy” Ed. John Wiley & Sons, (2005)

- H. Kessler, M. Gerhke, C. Griesinger “Two-dimensional NMR Spectroscopy: background and overview of the experiments”
Angew. Chem. Int. Ed. 1988, 27, 490-536

- R. W. King, K. R. Williams “A glossary of NMR therms” J. Chem. Educ. 1990, 67, A100-105
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- E. E. Kwan, S. G. Huang “Structure elucidation with NMR spectroscopy: practical strategies for organic chemists” Eur. J.
Org. Chem. 2008, 2671-2688.

- P.K. Mandal, A. Majumdar “ A comprehensive discussion of HSQC and HMQC pulse sequence”. Concepts in Magn. Reson.
2004, 20A, 1-23.

- F. W.McLafferty, “Interpretacion de los espectros de masas”, Editorial Reverté, Barcelona [etc.], 1969

- F.W. McLafferty \"Interpretation of mass spectra\" University Science Books 1993

- G. E. Martin, C. E. Hadden “ Long-range 1H-15N heteronuclear shift correlation at natural abundance” J. Nat. Prod. 2000,
63, 543-585.

- D. Neuhaus, M.P: Williamson “The Nuclear Overhauser Effect in structural and conformational analysis” 2nd Ed. John Wiley
&Sons , New York (2000)

- W. F. Reynolds, R. G. Enriquez “Choosing the best pulse sequences, acquisition parameters,post-acquisition processing
strategies and probes for natural products structure elucidation by NMR spectroscopy” J. Nat. Prod. 2002, 65, 221-244.

- K. Nakanishi, N. Berova, and R. W. Woody CircularDichoism, Principles and Applications (, eds.), VCH Publishers, Inc., New
York (1994).

- N. Purdie, Analytical Applications of Circular Dichroism in Techniques and Instrumentation in Analytical Chemistry (Volume
14) (N. Purdie, and H. G. Brittain, eds.), Elsevier Science B. V., Amsterdam (1994).

- Circular Dichroism and the Conformational Analysis of Biomolecules (G. D. Fasman, ed.), Plenum Press, New York, p.
25-157. (1996).

- Berova, N.; Nakanishi, K.; Woody, R., CircularDichroism - Principles and Applications (Eds.), Wiley-VCH: New York, 2000.

Otros Recursos

- Bases de datos (Por ejemplo: SciFinder)

- http://lwww.spectroscopynow.com

- http://lwww.chem.ucla.edu/webspectra

- http://science-and-fun.de/tools/

- http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi?lang=eng
- http://webbook.nist.gov/chemistry/

- http://Iwww.chem.arizona.edu/massspec/intro html/intro.htmi

9. Sistema de evaluacién y calificaciéon

Descripcion

Como regla general, todo el alumnado estara sujeto a evaluacion continua y formativa en la primera convocatoria de la
asignatura, salvo quienes se acojan, de manera justificada, a la evaluacion Unica. El estudiante que desee ser evaluado por
esta modalidad debe solicitarlo mediante el procedimiento que se encuentra en el aula virtual de la asignatura antes de
haberse presentado a las actividades que ponderen al menos el 40% de la evaluacion continua.

A) Evaluacién continua

La calificacion consta de los siguientes elementos:

- Asistencia y participacion activa en todas las actividades de la asignatura: 5%
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- Realizacion de ejercicios propuestos: 15%
- Presentacion oral de un trabajo a determinar con el profesor: 30%
- Prueba final escrita: 50 %

Para superar la asignatura en esta modalidad, se debera obtener, como minimo, un 50% de la puntuacién que corresponde a
cada uno de los apartados objeto de evaluacion.

Se entendera agotada esta convocatoria cuando el alumnado se haya presentado, al menos, al 50% del conjunto de esos
apartados.

En caso de que el alumnado no supere la asignatura en la primera convocatoria, tendra que recuperar los apartados no
superados en la segunda convocatoria.

Para el alumnado que no cumpla con alguno de los requisitos para la superacién de la asignatura y hubiera agotado la
evaluacion continua, la calificacion en acta nunca sera superior a 4 sobre 10.

B) Evaluacion Gnica

La evaluacion Unica se llevara a cabo en las dos convocatorias de la asignatura. Esta modalidad consiste en la realizacion de
una prueba escrita sobre todos los contenidos desarrollados de la asignatura, y la calificacion obtenida de la asignatura sera
la obtenida en este examen unico.

Estrategia Evaluativa

Tipo de prueba Competencias Criterios Ponderacién

SE2 — Evaluacion continua: Evaluacion de los

trabajos y ejercicios realizados a propuesta del

profesorado

- Presentacion

- Capacidad de andlisis y sintesis. 15,00 %
- Capacidad de organizacion y planificacion

- Resultados, discusion e interpretacion de los

resultados

- Razonamiento critico.

- Creatividad.

[CEO5], [CEO1],
Trabajos y proyectos [CB10], [CBO7],
[CBO6], [CGO1]

SE1 — Evaluacion continua: Control de
[CEO5], [CEO01], asistencia y participacion activa en todas las 5,00 %

Técnicas de observacion . ]
[CB10], [CBO7], [CBO6] actividades de la asignatura

SE11 - Examen Final: Pruebas Escritas en la

que se debera determinar una serie de 50,00 %
estructuras haciendo uso de los espectros que

se aportan.

Examen Final [CEOQ5], [CEO1], [CBO7]
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SE3 — Evaluacién continua. Presentacion oral y
defensa del trabajo acordado con el profesor.

- Presentacion

- Capacidad de andlisis y sintesis.

CEOQ5], [CEO01], . T e
Exposicién Oral [ Ll ] - Capacidad de organizacion y planificacion 30,00 %
[CB10], [CBO7], [CBO6] . L .
- Resultados, discusion e interpretacion de los
resultados

- Razonamiento critico.
- Creatividad.

10. Resultados de Aprendizaje

Utilizar la informacion extraida de los espectros EM, IR, UV-visible, DC y RMN mono y bidimensionales de sustancias de
complejidad media.

Elegir el tipo de experimento de RMN a realizar en funcion del problema estructural al que se enfrente.

Interpretar y debatir el contenido de articulos de la literatura cientifica en los que se hace uso de las técnicas
espectroscopicas presentadas.

Aplicar los conocimientos de la espectrometria de masas al analisis cualitativo y cuantitativo.

11. Cronograma / calendario de la asignatura

Descripcion

Toda la docencia sera presencial.

Las tutorias se realizaran personalmente o virtualmente bajo cita previa con el profesor.

La fecha en que se realizaran la prueba final contemplada en la evaluacion continua y la evaluacién Unica en las diferentes
convocatorias se puede consultar en

http://ww.ull.es/view/master/mquimica/Calendario_de_examenes/es

Por ultimo, destacar que la distribucién de los temas por semana en el cronograma es orientativa, pudiendo sufrir cambios
segun las necesidades de organizacion docente.

Primer cuatrimestre

Horas de |Horas de
Semana Temas Actividades de ensefianza aprendizaje trabajo trabajo Total
presencial |autbnomo

Tema 1 Teoria (2.5 horas)
Semana 5: o 3.00 3.00 6.00
Seminarios (0.5 horas)
Teoria (4.5)
Semana 6: Temas1ly?2 7.50 9.00 16.50

Seminarios (3.0 horas)

Teoria (2.0 horas)
Semana 7: Temas 3y 4 Seminarios (2.5 horas) 4.50 6.00 10.50
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Teoria (1.0 horas)
Seminarios (3.0 horas)

Practica (0.5 horas)
Semana 8: Temab 4.50 6.00 10.50

Teoria (1.0 horas)
Seminarios (2.5 horas)

Semana 9: Temas6y7 , 6.00 6.00 12.00
Tutoria (1 hora)

Practica (1.5 horas)

Tutoria (1 hora)
Semana 10: Exposiciones (1.5 horas) 3.00 5.00 8.00
Practica (0.5 horas)

Semana 16 a Preparacién para el examen

1.50 10.00 11.50
18: Examen (1.5 horas)

Total = 30.00 45.00 75.00
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