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Recomanacions

Tenir aprovades les assignatures:

- Experimentacic’) en Quimica Organica i Farmaceéutica
- Quimica Organica 1ill

- Quimica Farmaceutica

Referits a coneixements
L'objectiu principal consistira a proporcionar a l'alumne les eines adients per a la interpretacio de les dades

espectroscopiques de les estructures moleculars i exemples representatius de farmacs.

Per cobrir l'objectiu principal d'aquest curs 1o és necessari realitzar T'estudi tedric i la descripcio detallada de
la instrumentacié. Es durd a terme una breu introduccié de cada técnica per passar seguidament a introduir

I'alumne en les bases de la interpretaci6 estructural i les aplicacions biomeédiques.

Bloc 1 Introduccié
1 Metodes per determinar l'estructura molecular i la seva utilitzaci6 en I'analisi de farmacs. Meétodes
analitics espectroscopics. L'espectre clectromagnetic: interaccié selectiva entre la matéria i la radiacio
clectromagneética
2 Consideracions generals de l'aplicaci6 conjunta de les técniques espectroscopiques per a la

determinaci6 estructural de farmacs. Revisio: Experimentacio cn Quimica Organica i Farmaceutica.
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Bloc 2 Espectroscopia Ultraviolat-Visible i Espectroscopia Infraroja
3 Espectroscopia Ultraviolat i Visible. Introduccié. Transicions electroniques en les molécules.
Metodes experimentals, preparaci6 de mostres. Absorcions caracteristiques. Grups Cromofors.
Compostos conjugats, sistemes policonjugats i aromatics.
4 Espectroscopia Infraroja. Generalitats. Espectrometres 4R amb transformada de Fourier (FT-IR).
Preparaci6 de mostres. Distribucio general de les bandes d'un espectre dinfraroig: identificacio de
grups funcionals.
5 Vibracions moleculars: Factors que influeixen en les freqiiéncies de vibracié. Esquelet carbonat:
Alcans, cicloalcans, alquens i alquins. Compostos aromatics.
6 Compostos hidroxilics i aminics: absorcions (O-H i N-H). Enllag d'hidrogen
7 Compostos carbonilics i derivats. Compostos heteroaromatics. Aplicacions de I'Espectroscopia d'1R

Bloc 3 Espectroscc‘)pia de Ressonancia Magnética Nuclear
8§ Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear. Espectres de RMN i estructura molecular.
Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear de Proto. Desplagament quimic de 1H.
9 Factors que influeixen en el desplagament quimic. Electronegativitat: Apantallament i
desapantallament. Efectes de l'anisotropia. Integracio
10 Interacci6 spin-spin 1H,1H: desdoblament dels senyals. Espectres de primer ordre: predicci6 de la
multiplicitat dels senyals. Constant d'acoblament (J).
11 Acoblaments 1H, 1H. Analisi de la interacci6 spin nuclear-spin nuclear observat en un espectre de
ressonancia magnética nuclear de 1H. Sistemes de dos nuclis: AX i AB.
12 Acoblaments 1H, 1H. Sistemes de tres nuclis: A3, AX2 i AMX. Protons olefinics
13 Protons aromatics: criteri magnetic d'aromaticitat. Compostos aromatics benzenics i
heteroaromatics
14 Espectroscopia dec RMN de 1H bidimensional.
15 Ressonancia Magnética Nuclear de Carboni-13. Introduccid. Registre d'espectres -desacoblament
1H de banda ample (broad band) i dcsacoblament parcial (off-resonance)‘ Desplagaments quimics de
carboni-13. Correlacions entre el desplagament quimic de 13C i l'estructura molecular. Exemples
16 Dades de RMN de proto i carboni-13 d'exemples representatius de les classes de compostos

organics més rellevants. Espectroscopia bidimensional en la ressonancia de carboni-13

Bloc 4 Espectrometria de Masses
17 Espectrometria de Masses. Instrumentacio: sistemes d'introducci6 de la mostra, fonts d'ionitzacid,
analitzadors i detector. Resolucio de l'aparell. Espectrometria de Masses: lonitzacio per Impacte
Electronic (MS-EI).
18 Espectrometria de Masses EL. Regles gencrals de descomposicio. Fragmentacio simple.
19 Fragmcmaci(') en alfa. Enllagos en alfa respecte d'un heteroatom: alcohols i eters, amines. Cetones

20 Fragmentacio benzilica.
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21 Fragmentacié amb transposicions d'hidrogen. Transposicié de McLafferty.
22 Espectrometria de Masses: altres métodes. Espectrometria de Masses per Electrospray (MS-ES):

Ionitzacio per electropulveritzacio (ESD). Introduccio: un métode de transferéncia d'ions en dissoluci6 a

fase gasosa.

Bloc 5 Aplicacio dels Meétodes Espectroscopics
23 Utilitzacié combinada dels métodes espectroscopics en l'analisi de farmacs
24 Aplicacions meédiques de la ressonancia magnética nuclear. Generaci6 d'imatges per Ressonancia
Magnética (MRI)
25 Espectrometria de Masses per Electrospray (MS-ESI). Aplicacions biomediques.

Programa de seminaris
Realitzaci6 de problemes relacionats amb els blocs 1 a 5. L'aplicacié conjunta de les técniques

espectroscopiques mes habituals serveixen de complement a les classes teoriques.

S'analitzaran técniques espectroscopiques especials i les seves aplicacions en I'ambit farmacéutic

Programa de classes practiques
1 Espectroscopia Infraroja. Espectrofotometre amb transformada de Fourier (FT-IR). Preparacio de
mostres. Interpretacio d'espectres. Espectroscopia d'Ultraviolat i Visible. Introduccio. Llei de Beer-
Lambert. Métodes experimentals i preparaci6 de mostres
2 Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear de 1H. Aparell de 400 MHz. Preparaci6 de
mostres. Interpretacio d'espectres de RMN 1H
3 Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear de 13C. Aparell 100,6 MHz. Técniques especials:
DEPT. Preparacio de mostres. Interpretacio dels espectres de RMN 13C
4 Espectrometria de Masses. Instrumentacié. Técnica d'Impacte Electronic. Preparacié de mostres.

Acoblament d'altres aparells a I'espectrometre de masses. Biblioteques d'espectres

-~

‘Metodologia : J

Les activitats docents organitzades per a l'ensenyament d'aquesta assignatura es concreta en tres linies

d'accio:

a. Estudi de les diferents técniques, amb exposicié d'un gran nombre d'espectres, a fi d'afavorir
l'aprenentatge de la interpretacié de l'estructura molecular associada a cada espectre.

b. Realitzaci6 de problemes estructurals reals en les classes de seminaris amb l'objectiu d'estimular a
l'alumne en la utilitzacié conjunta de totes les técniques espectroscopiques al seu abast i la seva aplicaci6 en
1'ambit farmaceutic.

¢. Les classes practiques tenen una doble finalitat. La primera consisteix en la realitzacio practica d'espectres
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d' UV, IR, RMN 1H i 13C (75,4 MHz) i EM. Registre d'alguns espectres i utilitzacié del servei automatic
(robot) en RMN 1H (300 MHz). La segona tracta de I'aplicaci6 conjunta de les técniques espectroscopiques
més habituals, pel que serveixen de complement tant a les classes tedriques com als seminaris, considerant-

se obligatoria l'assisténcia.

Avaluacio

Donades les caracteristiques de I'assignatura en que es requereix I'assimilacié continuada dels coneixements
que s'aporten per poder continuar cal fer un seguiment al llarg del curs. Es realitzaran dues proves escrites
durant el semestre, valorant-se I'exposici6 i resolucié de problemes en seminaris i les classes practiques.

1a Prova de cinc preguntes raonades i dos problemes 15 %

2a Prova de quatre problemes 70 %

Classes de seminaris i practiques 15 %

Aquests criteris es seguiran en ambdues convocatories.

Avaluacié tinica
Els alumnes que se acollin a la avaluaci6 unica ho hauran de sol'licitar abans del 11 d'octubre.
Donades les caracteristiques de I'assignatura en que es requereix I'assimilacié continuada, la avaluacio es

fara en base a la 2a. prova.

Distribucié horaria

Tipus Hores

Total 0

Fonts d'informacié basica J

-~

Llibres
ANDERSON, R.J.; BENDELL, D. Organic Spectroscopic Analysis. Cambridge (UK): Royal Chemical

Society, 2004.

HESSE, M; MEIER, H; ZEEH ,B. Métodos Espectroscopicos en Quimica Orgdnica. Madrid: Editorial
Sintesis, 1997.

HESSE, M; MEIER, H; ZEEH ,B. Métodos Espectroscdpicos en Quimica Orgdnica. 2° ed., Madrid:
Editorial Sintesis, 2005.
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estructural de compuestos organicos. Barcelona: Masson S. A., 2005.
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SALABI, N.; BROWN, M.A. Clinical MR Spectroscopy: First Principles. New York: John Wiley & Sons
Inc., 1997.

Bases de dades
SciFinder Scholar
Beilstein: Cross Fire

Pagina web
http://en.wikipedia.org/wiki/Organic_chemistry
http://en.wikipedia.org/wiki/Functional_groups
http://en.wikipedia.org/wiki/Spectroscopy
http://en.wikipedia.org/wiki/Nuclear_magnetic_resonance
http://en.wikipedia.org/wiki/Mass_spectrometry
http://en.wikipedia.org/wiki/Electrospray

http://www.spectroscopynow.com
http:/fwww.aist.go.jp/RIODB/SDBS/cgi-bin/cre_index.cgi

Pla Docent MOIVO1  19/09/2007 Curs 2007-2008 Pagina 5de5



