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QUIMICA § ' CUARTO CURSO
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QUIMICA ORGANICA ESTRUCTURAL Y ESPECTROSCOPICA
ESTRUCTURA ELECTRONICA DE LAS MOLECULAS

1.= Generalidades.- Interacidn selectiva de la materia y la radiacidn, Plateamiento
de la ecuacién de Schrodinger. Simplificacidn. Factorizacidn de las soluciones
globales. Justificacidn de los distintos tipos de Espectroscopia.

2,- Orbitales atdmicos. Drbltales moleculares. La molécula~ion de hidrdgeno, como
ejemplo de enlace localizado. Orbitales enlazantes y antienlazantes. Presencia
de nodosValor de los coeficientes. Simetria de los orbitales. Enlaces localiza
dos en las moléculas poliatémicas,

3.~ El1 método LCAO aplicado al etileno. El butadieno, como ejemplo de enlaces deslo
calizados. Orbitales Homo y Lumo. Simetria, Orbitales del benceno. Tipos de orb1
tales en las molé&culas, .

ESPECTROSCOPIAS FOTOELECTRONICAS

4.~ Concepto de Espectroscopia fotoelectrdnica (FE).- Espectroscopia Fe deultrav:o-
leta. Informacidon extraible.-Tipos de espectros.- Ejemplos.

5.- Espectroscopia FE de rayos X (ESCA).- Espectroscopias relacionadas. Aplicacio-
nes de la ESCA.-Ejemplos.

ESPECTROSCOPIA DE MASAS

6.~ Descripcidn del espectrometro de masas. Sistemas de introduccidn.- Fuentes de
iones. - Separacidn de iones.- Espectrdmetros de un solo foco y de doble foco.-

7.- El1 ion molecular.- Dificultades de identificacidn.~ Picos isotdpicos en la re-
gion del pico molecular.- Derivados con azufre, cloro o bromo. Seleccion de la
formula molecular con espectrdmetros de baja y de elevada reaoluc1on.—Anallsls
isotdpico.

8.~ Procesos de fragmentac1on.—Pr esentacidn de los espectros de masas. Iones meta
estables. Procesos tipicos de fragmentacidn: escisiones homoliticas y eteroliticas.

9.- Fragmentaciones asociadas a grupos funcionales.- Hidrocarburos saturados.-
Ejemplos.- Hidrocarburos aromiticos.-Ejemplos.

10.-Aldehidos y cetonas.- Trasp081c1ones de McLafferty.- Egemplos.- Acidos y deriva
dos.- Ejemplos.=-Alcoholes vy eteres. Ejemplos.

ESPECTROSCOPIA ULTRAVIOLETA

11.-Generalidades.—- Regiones espectrales.- Ley de Beer-Lambert.-Tecnica de la medida.-
Espectrofotometros de doble haz.- Cantidades utilizadas.

12,- Transiciones electrdnicas en las moléculas.- Intensidades absolutas.- Transiciones

de interes en Quimica Organica: transiciones N R, N V, y N Q.- Bandas de absor-
cién, Relacidn entre las transiciones electrdnicas y las vibracionales.- Pr1nc1p10
de Franck-Condon.
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13.- Exposicidn j discusidn de resultados experimental és.- Compuestos no conjugados.-
Dienos y eninas.-Reglas de Woodward-Fieser.-Acidos y derivados, insaturados.-

Conjugacidn cruzada. : 2

14.~ Sistemas policonjugados.-Ejemplos representativos.- Absorcidn aromitica.- Orbi-
tales moleculares del benceno.- Bandas de absorcidn mis caracteristicas.

15.~ Absorcidn ultravioleta y estereoquimica.- Coplanaridad en los bifenilos y otros
sistemas.- Isomeros geométricos.- Efectos estereos en los pirazoles.

ESPECTROSCOPIA INFRARROJA

16.- Generalidades.- ?0léculas diatdmicas.-Moléculas poliatdémicas.-Vibraciones nor-
males o fundamentales.- Interpretacidn "quimica" de los espectros IR,

17.,- Frecuencias caracteristicas.- Constantes de fuerza de los enlaces. -Distribu-
cidon general de las bandas en el espectro IR.

18.~ Exposicidn y discusidén de resultados experimentales.-Hidrocarburos saturados.-
“ibraciones stretching y bending.-Hidrocarburos etilénicos y acetilénicos.=-
Hidrocarburos aromiticos.

— 19.- Compuestos carbolinicos.-Discusidn del grupo carbonilo.-Cetonas ablertas y ciclicas
Efectos modificativos.- Aldehidos.-Acidos y derivados.

20.- Compuestos hidroxilicos.- Puente de hidrdgeno intra e intermolecular. Aminas y
amidas.

ESPECTROSCOPIA DE RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR.

21.- Generalidades.-Fundamento tedrico.-Condicidn de resonancia.- Espectrometros de
fecuencia y de campo variable.

22 ,~Corrimiento quimico y constante de blindaje.-Justificacidn.-Medicidn del corri-
miento quimico .-Escalas p.p.m.-Referencias.

23.-Factores que afectan el corrimiento quimico.- Efecto inductivo de los substitu
yentes., Efectos de la anisotropia de la susceptibilidad magnética de los enla
ces.,

24;,- Correlaciones entre el corrimiento quimico y la estructura molecular.- Empleo
de las Tablas de correlaccidn.- Valores representativos para los principales
tipos de protones.- Reglas de Choolery y de Simdn.

25.- Interacidn spin-spin.-Justificacidn.-Constantes de acoplamiento. —Acoplamlento
entre conjuntos de protones equivalentes.-Factores que afectan la constante de
acoplamiento.-Planteamiento general del problema interpretativo,



