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Universidad Nacional de San Luis
Facultad de Quimica Bioquimicay Farmacia
Departamento: Quimica
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| - Oferta Académica

Materia Carrera Plan Afo Periodo
DETERMINACION DE ESTRUCTURAS .

) LIC. EN QUIMICA 12/21 2025 1° cuatrimestre
ORGANICAS

Il - Equipo Docente

Docente Funcién Cargo Dedicacién
RETA, GUILLERMO FEDERICO Prof. Responsable P.Adj Exc 40 Hs
CIFUENTE, DIEGO ALBERTO Prof. Colaborador P.Asoc Exc 40 Hs
PENALVA, FRANCISCO JAVIER Responsable de Préctico JTP Semi 20Hs
BERCA ESPINOSA, JULIAN Auxiliar de Laboratorio A.2daSimp 10 Hs

1l - Caracteristicasdel Curso

CreditoHorario Semanal

Teorico/Préactico | Tedricas| Practicasde Aula | Pract. delab/ camp/ Resid/ PIP, etc. | Total

6 Hs Hs Hs 1Hs 7Hs
Tipificacion | Periodo
B - Teoriacon préacticas de aulay laboratorio 1° Cuatrimestre
Duracion
Desde Hasta | Cantidad de Semanas | Cantidad de Horas
12/03/2025 24/06/2025 15 105

IV - Fundamentacion

L as metodol ogias espectrométricas que se empezaron a descubrir adesde finales ddl siglo X V111, y se fundamentaran durante
la segunda mitad del siglo XIX con los descubrimientos de Maxwell, y otros, y se hubieron completado ainicios del siglo
XX, con las teorias atdmicas, cuanticas se han afirmado y desarrollado muy extensamente en la segunda mitad del siglo
XX,con los avances tecnol 6gicos que llevaron a ser aplicables equipos que antes eran juguetes de laboratorio, haciendo una
revolucion en el modo de trabajo de laboratorio en cuento ala mecanica de encarar la dilucidacion de una estructura, yano
tanto por meros métodos quimicos sino por registros espectrales combinados extensivos, tanto de Infrarojo, Ultravioleta, RX,
Resonancia Magnética Nuclear Mono y Bidimensional de 1H y 13C, de imégenesy la Espectrometria de Masa, de Impacto
Electronico, ESI, APCI, MSn, y deimagenes, a punto que se han hecho imprescindibles y cada vez més extensalalista
metodol ogias espectrométricas que llegan tanto alaintimidad de las moléculas ai sladas como de su presencia en tejidos
Vivos, registrando informacion valiosisima e imprescindible para todo tipo de decisiones a tomar, tanto desde la salud de los
seres vivos como de la calidad de los productos industriales, o lainvestigacion arqueol 6gica 6 forense, asi como en la
indagatoria sobre el universo que nos rodeay su composicion.

V - Objetivos/ Resultados de Aprendizaje

OBJETIVO GENERAL:
Lograr un adecuado nivel de conocimientos en los principios de las técnicas de dilucidacion estructural combinadas, alcances
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y limitaciones instrumentales.

OBJETIVO PARTICULAR:

Alcanzar un correcto mangjo de las notaciones y representacion de los fendbmenos que se producen en los instrumentos
espectrométricos, modos operativos, esquemas de interpretaci on de espectros, informacidn que se puede obtener de la
determinacion estructural, y finalmente la utilidad y aplicacién de las técnicas combinadas en controles de alimentos,
medicamentos, peritajes, pesticidas, productos industriales y o naturales, etc.

VI - Contenidos

Programa analitico:

TEMA 1: ESPECTROMETRIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE HIDROGENO-1.

El fendmeno de RMN. Ecuaciones bésicas. Fendmenos de relgjacion. Diversos tipos. Representacién de |os espectros.
Manejo de las muestras. Disolventes. Corrimiento quimico. Formas de expresarlo. Referencias. Mecanismos de proteccién y
desproteccidn. I nteracciones espin-espin. Principio de las mismas. Equivalencia quimicay magnética de los niicleos.
Constantes de acoplamiento. Variacion de las mismas en funcién de la geometriay sustituyentes. Efecto NOE. Generalidades
y aplicaciones. Intercambio quimico. Efectos de la Temperaturay Disolventes. Estudios conformacionales. Andlisis
cuantitativo por RMN. Ejemplos.

TEMA 2: ESPECTROMETRIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE CARBONO -13.

Generalidades. Comparacion con € caso de RMN de H-1. Pardmetros espectrales. Estudio de factores que afectan al
corrimiento quimico. Correlaciones empiricasy efecto de |os sustituyentes. Constantes de acoplamiento . Técnicas de
asignacion de las sefidles en RMN de Carbono-13. Desacoplamientos heteronucleares parcialesy totales. Técnicas de
desacoplamiento selectivo de hidrégeno. Aplicaciones estructurales.

TEMA 3: RMN BIDMENSIONAL :

Aplicaciones particulares sobre compuestos organicos sencillosy en € campo de esteroides, alcaloides , flavonoides,
terpenoides. Manejo de tablas. Problemas combinados con otras técnicas espectromeétricas. Efecto Nuclear de Ovehauser.
Desacoplamiento pulsado por compuertas. Relgjacion en RMN. Medicién de tiempos de relajacion . Técnicas mono y
bidimensionales. NOE diferencial, SPI, INEPT, DEPT, H,H, COSY, H,C COSY, COLOC, INADEQUATE, HSQC, HMBC
TOCSY y NOESY.

TEMA 4: ESPECTROSCOPIA UV-VIS:

Tipos; diagramas de energia. Intensidad de absorcién. El efecto de conjugacion. Distintos tipos. Correlaciones empiricas en
sistemas conjugados. Dienos 'y polienos. Enonas y polienonas. Compuestos arométicos. Absorcion e intensidad. Calculo de
las mismas. Sistemas arométicos de conjugacion extendida. Compuestos modelo. Factores que afectan |os espectros de
UV-VIS.--

TEMA 5: ESPECTROSCOPIA DE INFRARROJO |.

Espectroscopia vibracional. Generalidades. Modos normales de vibracién. Absorcion y momento dipolar. Oscilador
armonico. Sobretonos y bandas de combinacion. El efecto de masay fuerza de enlace. Grupos osciladores individuales y
muiltiples. Efectos de angulos de enlaces. Influencias de efectos inductivos y mesdmeros. Estudio de uniones puente de
hidrégeno. Influencia de latemperatura, estado fisico, concentracion y disolventes en |os espectros de IR.

TEMA 6: ESPECTROSCOPIA DE INFRARROJO II. FT-IR:

Generalidades. Aplicaciones. Uso del IR con fines de dilucidacion estructural. Frecuencias de grupo. Aplicaciones para
distintos tipos de grupos funcional es orgénicos: a canos, cicloalcanos, aquenos, alquinos, hidrocaburos arométicos,
alcoholes, fenoles, éteres, aldehidos, cetonas, acidos carboxilicos, ésteres, haluros de alcanoilo, nitrilos, amidas, aminasy
hal ogenuros de aquilo. Aplicaciones estructural es en compuestos organicos. Aspectos estereoquimicos. Problemas de
aplicacion.

TEMA 7: ESPECTROMETRIA DE MASASI.

Fundamento. Resolucién. Tipos de espectrometrosde masas. Instrumentalizacion. Sistemas de entrada de muestra: Directa e
indirecta. Sistemas cromatogréficos: CG, HPLC y electroforesis capilar. Fuentes de iones:. El, CI, FAB, ESY, MALDI, Fl y
FD. Sistemas de vacio. Analizadores de masa: analizador de sector magnético, cuadrupolo, trampade ionesy tiempo de
vuelo. Detectores.

TEMA 8: ESPECTROMETRIA DE MASASII.

El: Impacto electrénico. Fundamento. lonizacion. lones Moleculares. Reacciones ion-moléculay fragmentaciones inducidas
por colision. 1ones metaestables. Propiedades de |os mismos. Fragmentacionesy reordenamientos en EM de compuestos
organicos. Reglas de Fragmentaci 6n. Reordenamientos. Transposiciones intramoleculares y de eliminacion de fragmentos
neutros. Migracion de grupos funcionales. Expansién de anillos. |sotopos. Aspectos estereoquimicos en EM. Ejemplos.
Interpretacion de los EM de compuestos organicos. Programas de fragmentacion tedricay prediccién estructural.
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TEMA 9: ESPECTROMETRIA DE MASASIII.

Cl: lonizacién quimica. Fundamento. Sensibilidad. El proceso de ionizacion. Gases reactivos y rutas de |onizacion.
Fragmentacion. lones Negativos. Ejemplos y aplicaciones en quimica organica. FAB: Bombardeo con aomos rapidos.
Proceso de ionizacion. Haces atdmicos o de iones. Beneficios. Rango de masas. Cafién FAB. lonizacion y Fragmentacion.
Propiedades de lamatriz y del disolvente. Interpretacion de espectros FAB-MS. Limitaciones. Ejemplos en quimica organica.
Aplicaciones a macromoléculas. Problemas

TEMA 10: ESPECTROMETRIA DE MASASIV.

ESY: Electronebulizacion. lonizacion a Presion Atmosférica. Fundamento. lonizacion y Fragmentacién. Modelo de cargas
residuales. Ejemplos. Interpretacion de espectros ESY . Deconvoluciéon. MALDI: Desorcion asistida por matriz. Fundamento.
Ventgjasy limitaciones. lonizacion y Fragmentacién. Caracteristicas del 1aser y la matriz. Ejemplos. Interpretacién de
espectros MALDI-TOF. Aplicaciones a biomoléculas organicas. Problemas.

VII - Plan de Trabajos Practicos

Trabajos Précticos:

Resolucion de problemas de dilucidacion estructural, empleando informacion de UV, IR, RMN-H-1, RMN-C-13, RMN
Técnicas Bidimensionales, EM e informacién quimica. Con asistencia clase de empleo de los equipos y su funcionamiento.
Se prevé una semana de trabajos practicos de laboratorios intensivos utilizando |as instalaciones del Instituto de Investigacion
en Tecnologia Quimica, donde los alumnos podran utilizar equipos de RMN y GC-MS

VIl - Regimen de Aprobacion

Aprobacion:

Se requerira completar un 80 % de la resolucién de los problemas planteados en aulay |a aprobacién de dos examinaciones
parciales, debiendo paralos alumnos promocionales obtener una nota de 7 en cada examinacién, para obtener la promocion
final, en los casos en que correspondiere, paralos aumnos que solo la cursen como regulares, deberan promediar una nota de
7 entre ambas examinaciones, y rendir el exdmen final. En caso de desaprobar las examinaciones parciaes 6 no poderlas
rendir por razones de fuerza mayor, se brindara la oportunidad de recuperar hasta en dos oportunidades mas, hacia el final de
lacursada. De ser posible de asignar d inicio de la cursada larealizacion de seminarios, |os mismos deberan ser presentados
y defendidos hacia € final de la cursada, para completar |as actividades académicas. Se aceptan alumnos libres, los mismos
deberan rendir para aprobar un examen escrito, debiendo obtener una nota de siete.

I X - Bibliografia Basica

[1] B. H. Stuart.; Infrared Spectroscopy: Fundamentals and Applications.; John Wiley & Sons, Ltd; 2004

[2] JH. Gross; Mass spectrometry: atextbook. 3rd Edition.; Springer; 2017

[3] Hoffman and V. Stroobant; Mass spectrometry. Principles and aplications. 3rd Edition.; John Wiley & Sons, Ltd; 2007
[4] Bretmaier E; Structure elucidation by NMR in Organic Chemistry; Wiley; 2002

[5] Claridge T. D. W; High-resolution NMR Techniques in Organic Chemistry; Pergamon; 2010

X - Bibliografia Complementaria

[1] ADAMS, Raobert P., Identification of Essential Oil Components by Gass Chromatography Mass. Spectroscopy, Allured
[2] Publishing Corporation Firth edition 1995, and Fourth edition 2007.

[3] Central Institute of Nutrition and Food Research, Mass Spectra of Volatilesin Food, SpecData, 2nd Edition, (2003)

[4] BREITMAIER E. Structure elucidation by NMR in Organic Chemistry. Wiley. 3rd Ed. 2002

[5] Claridge T. D. W. High-resolution NMR Techniques in Organic Chemistry. Pergamon. 2nd Ed. 2010.

[6] COLTHUP, Daly and Wiberley; Introduction to Infrared and Raman Spectroscopy; Acad.Press.-

[7] DIBBERN, H.W; MULLER,WIRBITZKI:, UV and IR Spectraof DUDDECK H., DIETRICH W., TOTH G. Structure
Elucidation by Modern NMR. A Updated Edition. 1998 by Springer-V erlag Berlin Heidelberg.

[8] DYER; Aplications of Absorption Spectroscopy of Organic Compounds; Prentice Hall .-

[9] GOTTLIEB; Introduccion ala Espectrometria de Masas de Substancias Organicas; Monografia de OEA .-

[10] Chemistry and Structural Biology.2007 by John Wiley & Sons, Inc

[11] PASTO-JOHNSON; Organic Structure Determination; Prentice Hall.-
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[12] Skoog, Douglas A., 2008 Principios de Andlisis Instrumental.

X1 - Resumen de Objetivos

OBJETIVO GENERAL:

Lograr un adecuado nivel de conocimientos en los principios de las técnicas de IR, RMN, UV, y Masa, conocer sus alcances
y limitaciones instrumental es.

OBJETIVO PARTICULAR: Alcanzar un correcto manejo de |os fendmenos que se producen en los diversos instrumentos,
reglas, modos operativos, esquemas de interpretacion de espectros, modos alternativos de indagar en la determinacion
estructural, y finalmente la utilidad y aplicacion de las técnicas en controles de alimentos, medi camentos, peritgjes,
pesticidas, productos industrialesy o naturales, etc

X1l - Resumen del Programa

TEMA 1: ESPECTROMETRIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE HIDROGENO-1.
TEMA 2: ESPECTROMETRIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE CARBONO -13.
TEMA 3: RMN BIDMENSIONAL:

TEMA 4: ESPECTROSCOPIA UV-VIS:

TEMA 5. ESPECTROSCOPIA DE INFRARROJO .

TEMA 6: ESPECTROSCOPIA DE INFRARROJO II. FT-IR:

TEMA 7: ESPECTROMETRIA DE MASASI.

TEMA 8: ESPECTROMETRIA DE MASASII.

TEMA 9: ESPECTROMETRIA DE MASASIII.

TEMA 10: ESPECTROMETRIA DE MASASIIV.

X1 - Imprevistos

X1V - Otros
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