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Contexto de la
asignatura

Encuadre en el Plan de Estudios
Esta asignatura obligatoria se imparte en el cuarto curso de la titulacién y
pretende proporcionar al alumno los conocimientos fundamentales de
caracterizacion estructural de compuestos inorganicos, planteamiento del
problema y aplicacion de los distintos métodos espectroscopicos.

Repercusion en el perfil profesional
Esta asignatura ampliara los conocimientos que el alumno ha adquirido sobre la
determinacion estructural de compuestos quimicos
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La asignatura se ha planificado con un enfoque fundamentalmente practico con
objeto de proporcionar al alumno una formacion sélida sobre los métodos
experimentales de determinacion estructural y su utilizacién, aspectos de gran
importancia en la formacién actual de un Graduado en Quimica.

Competencias

Objetivo General
de la Asignatura:

Descripcion de competencias

-B1. Capacidad de analisis y sintesis
-B2. Capacidad de organizacion y planificacion
) - B3. Comunicacién oral y escrita en la lengua nativa
Competencias -B5. Capacidad para la gestion de datos y la generacion de informacion /
?;s;:?’:;ales conocimiento
- B6. Resolucion de problemas
- B8. Trabajo en equipo
- B9. Razonamiento critico
-B11. Sensibilidad hacia temas medioambientales

C4. Conocer las técnicas principales de investigacion estructural, incluyendo
espectroscopia.

- C16. Conocer las técnicas instrumentales y sus aplicaciones.

- Q1. Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos
esenciales, conceptos, principios y teorias relacionadas con la quimica.

- Q2. Capacidad de aplicar dichos conocimientos a la resolucion de problemas
cualitativos y cuantitativos segun modelos previamente desarrollados.

- Q3. Competencia para evaluar, interpretar y sintetizar datos e informacion
Competencias quimica.

especificas - Q4. Capacidad para reconocer y llevar a cabo buenas practicas en el trabajo
cientifico y profesional.

- Q6. Destreza en el manejo y procesado informatico de datos e informacion
quimica.

-P4. Habilidad para manejar instrumentacion quimica estandar, como la que se
utiliza para estudios estructurales y separaciones.

- P5. Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas en el
laboratorio en términos de su significaciéon y de las teorias que la

sustentan.

Para matricularse de esta asignatura, es muy recomendable que el alumno haya
aprobado previamente todas las asignaturas tedricas y practicas, troncales y
obligatorias de Quimica Inorganica de cursos precedentes y esté cursando o haya
aprobado, previamente, las asignaturas “Ampliacién de Quimica Inorganica y
“Determinacion Estructural de Compuestos Organicos”.

Recomendaciones

BLOQUE 1. Introduccion: Tema 1.

BLOQUE 2. Espectroscopia Ultravioleta y visible: Tema 2.

BLOQUES BLOQUE 3. Espectroscopia Vibracional: Tema 3.

TEMATICOS BLOQUE 4. Resonancia Magnética Nuclear (RMN): Temas 4y 5.

BLOQUE 5. Técnicas de caracterizacion de sélidos: Tema 6.

BLOQUE 6. Determinacion Estructural de sustancias desconocidas: Tema 7.
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Temario Tedrico y
Planificacion
Temporal:

Tema 1. Determinando Estructuras. ¢éComo y por qué?. Introduccion a la
espectroscopia: El espectro electromagnético. Interaccion de la materia con las
radiaciones electromagnéticas: Caracteristicas generales. Escalas de Tiempo. Los
espectros de absorcion y de emisidon. Espectrometros y Resolucion.

Tema 2. Espectroscopia Ultravioleta y visible. Caracteristicas especificas de la
espectroscopia ultravioleta (UV) y visible (V). Excitacidon electronica. Reglas de
seleccidon. Absorcidn de energia: Tipos de transiciones electrdénicas.

Tema 3. Espectroscopia Vibracional. Simetria. Espectroscopia Infrarroja (IR).
Conceptos basicos. Espectros de absorcion en infrarrojos, frecuencias
caracteristicas. Factores que afectan a la frecuencia caracteristica de un grupo.
Regiones del espectro de IR y tipos de enlaces, andlisis de un espectro de IR.
Espectroscopia Raman.

Tema 4. Conceptos basicos de Resonancia Magnética Nuclear (RMN). Introduccion a
la RMN: El spin nuclear, Estados de spin y campo magnético, parametros a tener en
cuenta. Instrumentacién. Desplazamiento quimico y factores que lo modifican.
Equivalencia quimica. La intensidad de la sefales. Acoplamiento spin-spin.
Quiralidad y RMN. Efectos Dinamicos en RMN.

Tema 5. Profundizando en la Resonancia Magnética Nuclear (RMN). Aproximacion a
la RMN de "pulsos" y la transformada de Fourier. La relajacién: T1 y T2. Efecto NOE.
Espectroscopia de 13C: desplazamiento quimico e intensidades, determinacién de la
multiplicidad. Espectroscopia de RMN 2D: homonuclear y heteronuclear, tipos de
experimentos, como obtener informacion.

Tema 6. Técnicas de caracterizacion de sdlidos. Métodos de difraccion y de
microscopia electrénica. Difraccion de rayos X de polvo y de monocristal.
Difractogramas. Difraccién de electrones. Difraccién de neutrones. Microscopia
electrénica de transmision (SEM), de barrido (TEM), de efecto tunel y de fuerza
atomica. Microscopia electrénica analitica (AEM). Métodos espectroscépicos.
Espectroscopia fotoelectronica de rayos X (XPS). Fundamentos. Aplicaciones.
Espectroscopia fotoelectrénica ultravioleta (UPS). Espectroscopia electronica Auger
(AES). Espectroscopia XANES. EXAFS. RMN aplicada a sdlidos. Otros métodos.
Tema 7. Resonancia Paramagnética Electréonica (RSE o EPR). Introduccion.
Aspectos Experimentales de la Resonancia Paramagnética Electrénica. Factores de
proporcionalidad. Interaccién hiperfina.

Tema 8. Determinacion Estructural de sustancias desconocidas. Sistematica en la
utilizacion combinada de datos espectroscépicos de las diferentes técnicas. Ejemplos
practicos.

Temario Practico
y Planificacion
Temporal:

Actividades a
realizar en las
horas de Grupo

Reducido
Actividades -Realizacion/ y exposicion de trabajo bibliografico (semana 3-5)
Dirigidas y -Resolucion de cuestiones y problemas relacionados con la materia impartida

Planificacion
Temporal

(semana 7-9)
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Metodologia
Docente
Empleada:

1. Imparticion de clases tedricas (clase magistral). Los recursos utilizados son la pizarra, proy
transparencias, proyecciones con ordenador y fotocopias de apoyo con figuras, esquemas y ta
se desarrollan de manera interactiva con los alumnos, discutiendo con ellos los aspectos que T
dificultosos o especialmente interesantes de cada tema.

2. Imparticion de clases de problemas. Se resuelven problemas tipo, haciendo hincapié en la ¢
mecanismo de resolucidn y resaltando la relacidén de los problemas con aplicaciones practicas.
3. Realizacion de actividades académicas dirigidas. Trabajo tutorizado con grupos reducidos d
profesor/a orienta a los estudiantes para la realizacion de actividades que les ayuden a reforz:
contenidos de la asignatura. Se asignara a cada grupo una serie de actividades de entre las rg
presente Guia.

ector ¢
blas. L
esulta

ompre
bnde e

ar y as
lacion:

Criterios de
Evaluacion:

La calificacion final de la asignatura se obtendra con los siguientes sumandos:

1. Calificacion obtenida en el examen final de la asignatura. Supondra el 75% de la
calificacién de la asignatura. El examen constara de cuestiones teorico-practicas y
problemas. Se contemplara la posibilidad de realizar un examen parcial eliminatorio
Competencias: B1, B3, B6, B9, C4, C16, Q1, Q2, Q3, Q6).

2. Realizacion del trabajo practico de laboratorio y presentacion del informe de
resultados. (Competencias: B2, B5, B8, B11, C4, C16, P4, P5, Q3, Q4, Q6).Y de
actividades académicamente dirigidas, las cuales nos ayudan a realizar una
evaluacion continua del alumno, supondran el 25% de la calificacion de la asignatura

Para sumar las calificaciones de los dos apartados se debera obtener una calificacién igual o
superior a 4 puntos (sobre 10) en el examen final.

Distribuciéon Horas

Presenciales

Grupo Grande Grupo Pequeiio Laboratorio Lab. Informatica Campo

21 13 15

Bibliografia:

1) E. A. V. EBSWORTH, D. W. H. RANKIN, S. CRADOCK, "Structural Methods in
Inorganic Chemistry", Blackwell Scientific Publications, 1987.

2) R. Macomber “A Complete Introduction to Modern NMR Spectroscopy John Wiley
& Sons Inc (8 Jan 1998)

3) J. W. AKITT, "NMR and Chemistry", 22 edicién, Chapman and Hall, 1983.

4) A. K. Brisdon “Inorganic Spectroscopic Methods (Oxford Chemistry Primers)”
Oxford University Press (18 Jun 1998)

Especifica:

Otros recursos: MANUALES EN PLATAFORMA MOODLE

ANEXO 1

HORAS DE TRABAJO DEL ALUMNO

Presencial

Estudio

Teoria

Problemas

AAD Otros Examen

_— , Practica " . incluyendo
Practicas | Teoria | Problemas S (especificar) | Trabajos preparacion

TOTAL

21

15 14 12 7 8,5 14 12 112

5

(AAD = Actividades Académicas Dirigidas)
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Cronograma orientativo (se indica la temporalizacion de la asignatura por semanas)

Unidades tematicas:

Dedicacidn presencial (incluye actividades dirigidas)

Cuatrimestre

Actividad S1| S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 | S10 | S11 | S12 | S13 | S14 S15

Teoria T1 | T1 T2 T2 T3 T3 T4 T4 T5 T5 T6 T6 T6 T7 T7

Practicas P P P

Actividades A3
Al A2

dirigidas




