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Prerequisits

® Tota la docéncia, incloent els materials que es posen a disposicié de I'alumnat, seran en anglés. Per
tant, es necessita un bon nivell de comunicacio en anglés.

® Es recomana que només aquell alumnat que hagi superat I'assignatura "Espectroscopia” de 2n curs
es matriculi a I'assignatura.

® S'assumeix que l'alumnat esta familiaritzat amb els conceptes basics de la quimica organica i
inorganica. Per tant, s'espera que hagi cursat les assignatures de segon curs "Estructura i Reactivitat
dels Compostos Organics" i "Quimica dels Elements".

Objectius

Aquest curs pretén proporcionar a I'alumnat eines basiques per a I'analisi de les dades espectroscopiques de
compostos moleculars organics i inorganics, permetent aixi resoldre la seva estructura. Es consideren
diverses técniques espectroscopiques i espectrometriques (espectrometria de masses i espectroscopia
UV-vis, IR i ressonancia magneética nuclear), tot i que la major part dels esfor¢os es dedicaran a I'analisi de
dades de RMN.

Els objectius especifics d'aquesta assignatura son:

® Introduir la técnica d'espectrometria de masses i revisar els conceptes basics d'espectroscopia UV-vis,
IR i RMN vistes a I'assignatura "Espectroscopia” de 2n curs.


https://sia.uab.cat/servei/ALU_TPDS_PORT_CAT.html

Introduir conceptes avangats en espectroscopia de RMN.

Utilitzar aquest coneixement per dur a terme I'analisi dels espectres de masses, UV-vis, IR i 1D de
RMN de compostos moleculars organics i inorganics.

Detallar I'estructura d'aquests compostos a partir de les seves dades espectroscopiques.

Competéncies

"Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I's d'eines
informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques, fisiques o
biologiques apropiades.”

Adaptar-se a noves situacions.

Aplicar els coneixements quimics a la resolucié de problemes de naturalesa quantitativa o qualitativa
en ambits familiars i professionals.

Aprendre de manera autdbnoma.

Comunicar-se amb claredat en anglés.

Demostrar motivacio per la qualitat.

Emprar correctament la llengua anglesa en I'ambit de la quimica.

Gestionar I'organitzacio i la planificacio de tasques.

Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.

Manejar instruments i material estandard en laboratoris quimics d'analisi i sintesi.

Mantenir un compromis étic.

Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Reconeéixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.
Resoldre problemes i prendre decisions.

Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Resultats d'aprenentatge
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. Adaptar-se a noves situacions.

Analitzar problemes quimics i planejar a nivell espectroscopic respostes o treballs adequats per a la
seva resolucid, utilitzant models moleculars i fonts bibliografiques.

Aprendre de manera autbnoma.

Avaluar la millor metodologia espectroscopica per a la resolucié d'un problema estructural.
Avaluar les capacitats de la informacié continguda a les xarxes en linia.

Comunicar-se amb claredat en anglés.

Demostrar motivacié per la qualitat.

Examinar bases de dades espectroscopiques i altres dades bibliografiques relacionades.
Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.

Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.

Innovar metodes per adequar-los a la interpretacié d'una estructura molecular concreta.
Interpretar les dades obtingudes en les mesures experimentals per expressar una estructura quimica.
Interrelacionar bases de dades i programes de calcul per determinar una estructura.

Manejar els termes quimics més habituals en anglés.

Mantenir un compromis étic.

Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacio de mitjans telematics.

Proposar idees i solucions creatives.

Raonar de forma critica.

Reconéixer i analitzar problemes quimics estructurals en compostos organics i inorganics.
Reconéixer la terminologia anglesa en les bases de dades bibliografiques i la informacié en linia.
Resoldre problemes i prendre decisions.

Utilitzar els métodes espectroscopics [IR, UV-VIS, RMN (1 H, 13 C) i EM] per a la resolucio de
problemes de naturalesa quantitativa o qualitativa en I'ambit de I'estructura i les relacions intra- i
intermoleculars.



23. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacié d'informacio.

Continguts
1. Introduccié a I'espectrometria de masses (MS)
Antecedents i metode experimental. Resolucié espectral. Analisi d'isotops. Processos de fragmentacio:

trencament d'enllag homolitic i heterolitic. Patrons de fragmentacio associats a grups funcionals especifics.
Exemples.

2. Conceptes basics en espectroscopia electronica (UV-Vis), Infraroig (IR) i Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN).

Els métodes experimentals. Cromofors UV-vis en molécules organiques. IR: absorcions de grups funcionals

organics i interpretacié d'espectres IR. Taules de grups funcionals (IR). Aspectes basics dels espectres de
RMN: desplagaments quimics, rangs espectrals i referéncies.

3. '"HRMN: el desplagament quimic.
Mecanismes d'apantallament. Relacions topiques i simetria molecular. Altres factors que influeixen en el

desplagament quimic: anisotropia magnética, efectes dels dissolvents. Correlacions: hidrogens enllagats al
carboni, hidrogens enllagats a altres nuclis. Simulacions espectrals. Exemples.

4. "H RMN: acoblament spin-spin.
Conceptes basics sobre interaccid spin-spin, constants d'acoblament i patrons de multiplicitat. L'equacio de

Karplus. Sistemes de spin: relacié Av / J, espectres de primer i segon ordre. Acoblaments heteronuclears.
Exemples.

5. 'H RMN: analisi dels espectres.
Fenomens depenents del temps. Métodes d'analisi. Simplificacié d'espectres: canvi de camp magnétic,

desacoblament de spin, reactius de desplagament. La relaxacio creuada i I'efecte nuclear d'Overhauser
(NOE). Introducci6 a I'espectroscopia RMN 2D. Exemples.

6. 13C RVN.

Visi6 general. Métodes d'enregistrament (banda ampla, off-resonance, DEPT). Desplagaments quimics:
additivitat i simulacions espectrals. Acoblaments spin-spin. Analisi dels espectres. Exemples

7. RMN d'altres nuclis.

"H RMN en compostos inorganics, inclosos els complexos metal-lics. RMN 31P, RMN 19F, RMN "N i 15N.



Complexos metal-lics: RMN multinuclear.

8. Determinacio estructural.

Aplicacié combinada de les técniques espectroscopiques. Exemples.

Metodologia
Es desenvoluparan dos tipus d'activitats diferents a l'aula:

Classes tedriques

El professor explicara els continguts del curs a l'aula amb pissarra o amb material multimédia, que es posara a
disposicié de l'alumnat al "Moodle". Després d'un conjunt de sessions magistrals que tindran lloc durant les
primeres setmanes per introduir conceptes basics, la resta de les classes teodriques es basaran en un
enfocament d"aprenentatge basat en problemes". En algunes d'aquestes sessions I'alumnat haura de resoldre
exercicis (evidéncies) per a els quals es donara una nota.

Sessions de resolucio de problemes

Es penjaran al "Moodle" un conjunt d'exercicis al principi del curs. Diversos d'ells seran tractats durant les
sessions de resolucié de problemes. D'altra banda, en algunes d'aquestes sessions I'alumnat haura de
resoldre exercicis (evidéncies) per als quals es donara una nota.

Notes importants

L'ensenyament, inclosos tots els materials i avaluacio (per exemple, diapositives, problemes, examens) es
realitzaran en anglés. Es recomana a l'alumnat que utilitzi I'anglés al respondre els exercicis d'avaluacioé o
comunicar-se als professors. Malgrat aixo, I'is del catala i del castella també sera acceptat.

El professorat destinara aproximadament uns 15 minuts d'alguna classe a permetre que el seu alumnat pugui
respondre les enquestes d'avaluacié de I'actuacio docent i d'avaluacié de I'assignatura o modul.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, per a la
complementacié per part de lI'alumnat de les enquestes d'avaluacié de I'actuacié del professorat i d'avaluacio
de l'assignatura/modul.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes teoriques 37 1,48 4,5,6,7,8,11,12,13, 14, 15,17, 18, 19, 21, 22
Sessions de resolucioé de 12 0,48 4,6,7,8,10, 11,12, 13, 14, 15, 17, 18, 19, 21, 22
problemes

Tipus: Autonomes

Estudi personal 43 1,72 3,5,7,9, 10, 14, 15, 16, 18, 19, 20




Resolucié de problemes 46 1,84 1,3,4,5,7,8,9,10, 11,13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22,
23

Avaluacio
L'alumnat podra optar per dues modalitats d'avaluacio: avaluacié continuada i avaluacio unica.

Avaluacio continuada

La nota global es desglossara de la manera segulent:
Resolucié de problemes (15%) + examen parcial 1 (35%) + examen parcial 2 (50%) = 100%
L'avaluacio de l'alumnat incloura els seglients elements:

- Resolucio de problemes o evidéncies: es lliurara periddicament un nombre d'exercicis curts a lI'alumnat. Es
donara una nota a cada exercici. La nota mitjana dels exercicis suposara el 15% de la nota global del curs.
- Examens escrits: es realitzaran dos examens durant el curs que representaran el 35% i el 50% de la nota
global del curs, respectivament.

Per aprovar l'assignatura, s'han de complir els dos requisits segients:

A) La nota mitjana ponderada dels dos examens (examen parcial 1 + examen parcial 2) ha de ser com a
minim 5/10.

B) La nota global (problemes + examen parcial + examen parcial 2) ha de ser almenys 5/10.

En el suposit que aquestes condicions no es compleixin, es programara un examen de recuperacio que sera
obligatori per a I'alumnat amb una nota mitjana ponderada dels dos examens anteriors (parcial 1 i 2) inferior a
5/10. Els/les que tinguin una nota superior a 5 pero que vulguin millorar la seva nota també poden fer I'examen
de recuperacié. Només I'alumnat que hagi realitzat els dos examens parcial podra presentar-se a I'examen de
recuperacio.

Per a lI'alumnat que realitzi 'examen de recuperacio, la nota global es computara de la manera seguent:
Resolucio de problemes (15%) + examen de recuperacié (85%) = 100%

La férmula s'aplicara a tot I'alumnat que hagi realitzat I'examen de recuperacio, independentment de si la nova
nota és superior o inferior a l'original.

Després de I'examen de recuperacid, per aprovar l'assignatura caldra complir amb els dos requisits seglents:
A) La nota de I'examen de recuperacio ha de ser com a minim 5/10.

B) La nota global (problemes + examen de recuperacid) ha de ser com a minim 5/10.
Avaluacio Unica

La nota global s'obtindra directament d'un examen unic final realitzat a finals de semestre. En el cas de que la
nota d'aquest examen sigui menor de 5/10, es programara un examen de recuperacio posteriorment.
L'alumnat que tingui una nota superior a 5 perd que vulgui millorar la seva nota, també podra fer I'examen de
recuperacioé. En qualsevol d'aquests casos, la nota de I'examen de recuperacié substituira la nota prévia
obtinguda en I'examen unic final. Només l'alumnat que hagi realitzat I'examen Unic final podra presentar-se a
I'examen de recuperacio.



Per aprovar I'assignatura, caldra complir el requisit seglient:

A) La nota de I'examen Unic final (o del de recuperacié en el cas de que s'hagi fet) ha de ser com a minim
5/10.

Independentment de la modalitat d'avaluacié realitzada, I'alumnat que realitzi menys d'1/3 dels items
d'avaluacié es qualificara com a "no avaluable".

Activitats d'avaluacio continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Exams 85% 8 0,32 1,3,4,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22

Problem Solving 15% 4 0,16 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22, 23
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Programari

No aplica
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