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RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE ALTA RESOLUCION CODIGO 21151200

Nombre de la asignatura RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE ALTA RESOLUCION
Cadigo 21151200

Curso académico 2018/2019

Titulo en que se imparte MASTER UNIVERSITARIO EN CIENCIA Y TECNOLOGIA QUIMICA
Tipo CONTENIDOS

N° ETCS 6

Horas 150.0

Periodo SEMESTRE 1

Idiomas en que se imparte CASTELLANO

PRESENTACION Y CONTEXTUALIZACION

Para los quimicos, la Resonancia Magnética Nuclear (RMN) es la herramienta mas poderosa
para la determinacién estructural de las moléculas organicas y se pueden deducir de forma
rapida, datos sobre la estructura e incluso aspectos tridimensionales de las moléculas con
cantidades muy pequefias de muestra. Cuando se aisla un compuesto a partir de un
producto natural que posee importantes propiedades terapéuticas, es necesario determinar
su estructura antes de proceder al disefio de su sintesis. Siempre que se lleva a cabo una
reaccion, se ha de determinar si el producto tiene la estructura deseada. Ademas, la RMN es
una técnica que también tiene aplicaciones en otras ramas de la Ciencia como en Biologia,
Medicina, Ciencias de los materiales o Geologia. Aparte de la determinacion estructural, la
RMN en Bioquimica es una excelente fuente de informacién acerca de las propiedades
dindmicas de las biomoléculas y también permite conocer cémo las moléculas bioldgicas
interaccionan en la naturaleza.

La asignatura “Resonancia Magnética Nuclear de alta resolucion” se encuadra en el médulo
IV "Quimica Organica" del Master en Ciencia y Tecnologia Quimica y estéa dirigida
fundamentalmente a aquellos estudiantes que pretendan dirigir su actividad profesional hacia
la investigacion o hacia la industria quimica, siendo la formacién en RMN de gran utilidad
para un futuro Doctor. Por otro lado, a nivel académico, esta asignatura proporciona un
conjunto de conocimientos muy interesante que permitira, a los que pretendan dedicarse a la
docencia, desarrollar su profesién con mayor competencia.

La asignatura refuerza la comprension de los conocimientos de Quimica Organica y
proporciona los necesarios para poder determinar las estructuras de compuestos organicos
a partir de sus espectros de Resonancia Magnética Nuclear ya sea en disolucién o en estado
sélido.

El profesorado que imparte la asignatura tiene experiencia docente reconocida y su actividad
investigadora, que se desarrolla en los campos de la quimica heterociclica, interacciones no
covalentes, enlaces de hidrégeno, Sintesis y Estudio de Nuevos Farmacos y RMN en
disolucion y estado sélido, ha dado lugar a publicaciones en revistas y comunicaciones en
congresos de prestigio internacional.
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RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE ALTA RESOLUCION CODIGO 21151200

REQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES PARA CURSAR ESTA
ASIGNATURA

Debido a que el texto base que el equipo docente recomienda para el estudio de la
asignatura esta escrito en inglés, como ocurre con la mayor parte de la bibliografia sobre
RMN, es requisito imprescindible que el estudiante sea capaz de comprender textos en
inglés cientifico.

También es necesario conocimientos fundamentales de Quimica Organica, estereoquimica y
determinacion estructural a nivel bésico.

EQUIPO DOCENTE

Nombre y Apellidos DOLORES SANTA MARIA GUTIERREZ
Correo Electrénico dsanta@ccia.uned.es

Teléfono 91398-7336

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS
Departamento QUIMICA ORGANICA Y BIO-ORGANICA
Nombre y Apellidos CONCEPCION LOPEZ GARCIA

Correo Electronico clopez@ccia.uned.es

Teléfono 91398-7327

Facultad FACULTAD DE CIENCIAS

Departamento QUIMICA ORGANICA Y BIO-ORGANICA

HORARIO DE ATENCION AL ESTUDIANTE

Los estudiantes, ante cualquier tipo de duda que les pueda surgir, ya sea de contenidos o de
funcionamiento general de la asignatura, podran ponerse en contacto con el Equipo
Docente a través de las herramientas de comunicacion incluidas en el curso virtual, ya sea a
través del correo para consultas privadas o bien a través de los Foros para consultas
publicas.

También se podra contactar con el Equipo Docente por via telefénica en el horario de
guardia de la asignatura, excepto periodos de vacaciones y semanas de celebracion de las
Pruebas Presenciales.

HORARIO DE ATENCION DEL EQUIPO DOCENTE

Profesorado Horario de atencién Teléfono Correo electrénico
Concepcion Lopez Martes ,
. 91 3987327 clopez@ccia.uned.es
Garcia 15:00-19:00 h
Dolores Santa Maria
- Lunes .
Gutiérrez 91 3987336 dsanta@ccia.uned.es
15:00-19:00 h

(Coordinadora)
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Direccion Postal

RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR DE ALTA RESOLUCION
Departamento de Quimica Organica y Bio-Orgéanica

Paseo de la Senda del Rey 9

28040-Madrid

COMPETENCIAS QUE ADQUIERE EL ESTUDIANTE

COMPETENCIAS BASICAS

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser
originales en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion
CB7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de
resolucién de problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas
amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio

CB8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la
complejidad de formular juicios a partir de una informacién que, siendo incompleta o limitada,
incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion
de sus conocimientos y juicios

CB9 - Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones
tltimas que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y
sin ambigledades

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan
continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o auténomao.
COMPETENCIAS GENERALES

CGO03 - Adquirir capacidad de estudio y autoaprendizaje

CGO04 - Desarrollar capacidad creativa y de investigacion

CGO05 - Adquirir capacidad de organizacion y de decision

CGO06 - Comprender y manejar sistematicamente los aspectos mas importantes relacionados
con un determinado campo de la quimica

CGO07 - Dominar las habilidades y métodos de investigacion relacionados con el campo de
estudio CG08 - Adquirir la capacidad de detectar carencias en el estado actual de la ciencia
y tecnologia

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

CEO1 - Desarrollar la habilidad y destreza necesarias en la experimentacion quimica para
aplicar sus conocimientos quimicos, tedricos y practicos en el analisis quimico

CEO2 - Adquirir la capacidad de la utilizaciéon de variables que permiten obtener informacién
guimico-analitica.

CEO3 - Analizar, interpretar y discutir los resultados obtenidos en la experimentacion en el
ambito de la quimica.

CEO5 - Ser capaz de transmitir a publicos especializados y no especializados los
conocimientos adquiridos en el ambito de la quimica.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE

No cabe duda alguna que, hoy en dia, la técnica espectroscopica, mas utilizada en cualquier
laboratorio moderno de investigacion, es la RMN ya que ademas de ser la mas versétil es la
gue proporciona mayor informacién. Con esta asignatura se pretende que el estudiante
profundice en los conceptos generales de la RMN y, fundamentalmente, que se familiarice
con las técnicas y experimentos mas modernos que son empleados en la actualidad para
determinar la estructura y conformacion de las moléculas organicas.

No solo se hara referencia a la RMN en disoluciéon sino que, debido a los avances
conseguidos en las ultimas décadas en la RMN de muestras en estado sélido, es también
objetivo que el estudiante conozca las técnicas que se utilizan para obtener espectros de
soélidos de alta resolucion.

Los resultados de aprendizaje, es decir, o que se espera que el estudiante sepa, comprenda
y sea capaz de hacer al finalizar el estudio de los temas de esta asignatura, son:

*Describir los fundamentos fisicos que constituyen la base de la RMN.

*Explicar fenbmenos y procesos relacionados con la RMN.

*Describir los principios y aplicaciones de los experimentos mono- y bi-dimensionales de la
RMN que son empleados en la actualidad para elucidar la estructura y conformacion de las
moléculas orgéanicas.

eInterpretar y analizar espectros de RMN mono- y bi-dimensionales.

*Describir el comportamiento de la magnetizacion en los experimentos basicos de RMN
mediante el modelo vectorial.

*Reconocer el tipo de informacion, relativa a las caracteristicas estructurales y/o dinamicas
de las sustancias, que proporciona cada una de las técnicas y/o experimentos de RMN.

*Explicar las técnicas que se utilizan para obtener espectros de sélidos de alta resolucion.

*Planificar qué experimentos o conjunto de experimentos son necesarios para obtener la
informacién requerida.

eUtilizar tablas y otros datos espectroscépicos para poder calcular valores tedricos de
desplazamientos quimicos.

*Desarrollar la capacidad de comprensién de la estructura espacial y de las técnicas y
experimentos de RMN que se utilizan para determinar la estructura de los compuestos
organicos.

*Proponer una estructura molecular a partir de los datos espectrales y asignar en dicha
estructura cada valor de desplazamiento quimico y constante de acoplamiento medido en el
espectro.

*Diferenciar entre la RMN de muestras sélidas y la RMN de disolucion.

*Discriminar entre diversas estructuras moleculares en funcién de los datos y/o espectros de
RMN.
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CONTENIDOS

BLOQUE SOBRE RMN EN DISOLUCION

Este bloque esta constituido por 8 temas.

TEMA 1. Fundamentos fisicos

TEMA 2. El desplazamiento quimico. El acoplamiento espin-espin

TEMA 3. Andlisis de un espectro. Espectroscopia de RMN Dinamica (RMND)

TEMA 4. Introduccién a la RMN de alta resolucién

TEMA 5. Técnicas en una dimension

TEMA 6. Espectroscopia 2D de correlacion a traves del enlace quimico

TEMA 7. Espectroscopia 2D de resoluciéon de J

TEMA 8. Espectroscopia de correlacion a través de espacio: El Efecto Nuclear
Overhauser (NOE)

BLOQUE SOBRE RMN DE ALTA RESOLUCION EN ESTADO SOLIDO

Este bloque esta constituido por 4 temas.

TEMA 9. Introduccién a la RMN en estado sélido

TEMA 10. RMN de alta resolucion de nucleos de espin 1/2

TEMA 11. RMN de nucleos cuadrupolares
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TEMA 12. Experimentos Bidimensionales

METODOLOGIA

La usual en la metodologia de la UNED, basada fundamentalmente en una enseflanza a
distancia de caracter virtual. Los estudiantes dispondran de la plataforma de e-Learning,
aLF, para el aprendizaje y la colaboraciéon a través de internet. aLF proporcionara el
adecuado interfaz de interacciéon entre el estudiante y el equipo docente.

La asignatura no tiene clases presenciales, a excepcién de las 10 horas de caracter practico
que se realizaran en la Sede Central de Madrid en el departamento de Quimica Organica y
Bio-Orgéanica y en sesion de un Unico dia.

El material para el estudio de los contenidos teoricos se encuentra recogido en los textos
que se indican en el apartado de bibliografia basica. No obstante, el estudiante tendra a su
disposicion, a través del curso virtual, una serie de documentos que le serviran, bien para el
estudio de determinados temas o apartados (que el equipo docente indicara), o como
material complementario. También por medio del curso virtual el equipo docente indicaré al
estudiante la realizacion de distintas actividades.

El aprendizaje de esta asignatura conlleva una serie de actividades que se pueden distribuir
en dos grupos:

*Actividades relativas al trabajo autbnomo del estudiante.
*Actividades relativas a la interaccion del estudiante en entornos virtuales.

TRABAJO AUTONOMO

Lectura y comprension de los contenidos tedricos recogidos en el texto base.

Realizacion de Pruebas de Evaluacién Continua.

Realizacién de las practicas presenciales e informes de las mismas.

INTERACCION EN ENTORNOS VIRTUALES
(CURSO VIRTUAL)

Lectura del material complementario del curso virtual.

Interaccién con el Equipo Docente por medio de los foros establecidos para ello y por correo
electronico.

Interaccidon con otros estudiantes en el foro de estudiantes.

Realizacion de actividades en linea.
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SISTEMA DE EVALUACION

TIPO DE PRUEBA PRESENCIAL
Tipo de examen No hay prueba presencial

CARACTERISTICAS DE LA PRUEBA PRESENCIAL Y/O LOS TRABAJOS
Requiere Presencialidad No
Descripcidn

El sistema de evaluacion se lleva a cabo por medio de las Pruebas de Evaluacion
Continua descritas en el apartado siguiente.

Criterios de evaluacion

Ponderacion de la prueba presencial y/o

los trabajos en la nota final

Fecha aproximada de entrega

Comentarios y observaciones

PRUEBAS DE EVALUACION CONTINUA (PEC)
¢Hay PEC? Si,PEC no presencial

Descripcion

Para superar la asignatura sera necesaria la realizacion de una serie de Pruebas de
Evaluacién Continua, disefiadas y seleccionadas de tal forma que permiten valorar el
nivel alcanzado por el estudiante en relacion con los objetivos planteados.
Asi, la evaluacion incluird la realizacion de manera satisfactoria de Seis Pruebas
de Evaluacién Continua (PEC) sobre los distintos temas que constituyen el
Programa de la asignatura:
PEC-1: temas 1-3
PEC-2: temas 4-5
PEC-3: temas 1-5
PEC-4: temas 6-8
PEC-5: temas 9-12
PEC-6: temas 6-12

Criterios de evaluacion

Las PEC constaran de una serie de cuestiones que podran ser tipo test, teéricas y/o de
resoluciéon de problemas. Las preguntas versaran sobre los contenidos de diferentes
temas agrupados, desde los primeros temas de la PEC-1 hasta los ultimos de la PEC-6.
Es de caracter obligatorio la entrega de todas las PEC y para superar la
asignatura sera necesario obtener, al menos, un 5,0 como nota final ponderada
entre las seis PEC, no pudiendo aprobar si se saca una calificacién inferior a 4,0
(sobre 10) en alguna de las PEC.

Ponderacion de la PEC en la nota final PEC-1: 15% PEC-2: 15% PEC-3: 20% PEC-
4: 15% PEC-5: 10% PEC-6: 15%

Fecha aproximada de entrega Al tratarse de una evaluacién continua habra
una fecha limite diferente para la entrega de
cada PEC. Se indicara en el curso virtual.

Comentarios y observaciones
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Convocatoria extraordinaria de septiembre: para poder presentarse a dicha
convocatoria, el estudiante debera ponerse en contacto con el equipo docente al
finalizar el semestre en el que se imparte la asignatura.

OTRAS ACTIVIDADES EVALUABLES
¢ Hay otra/s actividad/es evaluable/s? Si,presencial
Descripcién
Sesion de Practicas Presenciales en la Facultad de Ciencias de la UNED en Madrid.
Criterios de evaluacion

Se evaluara el trabajo realizado en el laboratorio y los informes entregados.
Ponderacion en la nota final 10%
Fecha aproximada de entrega Tercera semana de febrero
Comentarios y observaciones

¢, COMO SE OBTIENE LA NOTA FINAL?

La calificacion final sera el resultado de la siguiente ponderacién de cada una de las
actividades de evaluacion:

PEC-1: 15%

PEC-2: 15%

PEC-3: 20%

PEC-4: 15%

PEC-5: 10%

PEC-6: 15%

Practicas Presenciales: 10%

BIBLIOGRAFIA BASICA

El texto base que el equipo docente recomienda para el estudio de los temas
correspondientes al Bloque sobre RMN en disolucién es: “Basic One- and Two-Dimensional
NMR Spectroscopy” del autor Horst Friebolin, siendo igual de validas las ediciones tercera,
cuarta y quinta. Por otra parte, para la resolucion de algunos problemas, el libro de tablas
“Structure Determination of Organic Compounds. Tables of Spectral Data” sera
imprescindible.

*Friebolin, Horst: Basic One- and Two-Dimensional NMR Spectroscopy. VCH, Fourth,
Completely Revised and Updated Edition, 2004. ISBN: 9783527312337. Fifth, Completely
Revised and Updated Edition, 2011. ISBN: 9783527327829.

*Pretsch, E.; Bahlmann, P.; Badertscher, M.: Structure Determination of Organic

Compounds. Tables of Spectral Data. 4th edition. Ed. Springer, 2009. ISBN: 978-
3540938095. Disponible en e-Book.
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En lo que respecta a los temas que constituyen el Bloque sobre RMN en estado sdélido, el
equipo docente pondréa en el curso virtual, para poder descargarse, dos articulos generales o
reviews.

*S. P. Brown, L. Emsley. Solid-State NMR. Handbook of Spectroscopy, Vo-Dinh and
Gauglitz (eds), Wiley (2003).

*D. L. Bryce, G. M. Bernard, M. Gee, M. D. Lumsden, K. Eichele, R. E. Wasylishen. Review:
Practical Aspects of Modern Routine Solid-State Multinuclear Magnetic Resonance
Spectroscopy: One-Dimensional Experiments. Can. J. Anal. Sci. Spectrosc. 2001, 46,
46-82.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

Libros
*Berger, S., Braun, S.: 200 and More NMR Experiments: A Practical Course. Wiley-VCH,
2004. ISBN: 9783527310678.

«Claridge, T. D. W.: High-Resolution NMR Techniques in Organic Chemistry, 22 Edicién,
Elsevier Science, 2009. ISBN: 9780080548180.

*Duer, M. J.: Introduction to Solid-State NMR Spectroscopy. Blackwell Publishers, 2004.
ISBN: 9781405109147.

*Giménez Martinez, J. J.; Expésito Lépez, J. M.: RMN para quimicos organicos.
Universidad de Almeria e Instituto de Estudios Almerienses, 1998. ISBN: 9788482401249.
Actualmente ya no se edita.

*Glnther, H.: NMR Spectroscopy: Basic Principles, Concepts, and Applications in
Chemistry. 32 Edicién, Wiley-VCH, 2013. ISBN: 9783527330003.

Macomber, R. S.: A Complete Introduction to Modern NMR Spectroscopy. Wiley, 1998.
ISBN: 9780471157366.

*Sanders, J. K. M. y Hunter B. K.: Modern NMR Spectroscopy. 22 Edicién, Oxford
University Press, 1993. ISBN: 9780198558125.

Articulos cientificos de RMN en estado solido

eDavid D. Laws, Hans-Marcus L. Bitter, Alexej Jerschow. Review: Solid-State NMR
Spectroscopic Methods in Chemistry. Angew. Chem. Int. Ed. 2002, 41, 3096-3129.
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*Marek J. Potrzebowski. Microreview: What High-Resolution Solid-State NMR
Spectroscopy Can Offer to Organic Chemists. Eur. J.0rg. Chem. 2003, 1367-1376.

*Amir Goldbourt, Perunthiruthy K. Madhu. Invited Review: Multiple-Quantum Magic-Angle
Spinning: High-Resolution Solid State NMR Spectroscopy of Half-Integer Quadrupolar
Nuclei. Monatshefte fiir Chemie 2002, 133, 1497-1534.

*Pellegrino Conte, Riccardo Spaccini, Alessandro Piccolo. State of the art CPMAS 13C-
NMR spectroscopy Applied to Natural Organic Matter. Progress in Nuclear Magnetic
Resonance Spectroscopy 2004, 44, 215-223.

RECURSOS DE APOYO Y WEBGRAFIA

Ademas de la bibliografia basica y complementaria, la asignatura se encuentra
virtualizada, a través de la plataforma aLF, lo que supone, para el estudiante, un recurso
mas de apoyo al estudio y aprendizaje. El curso virtual, ademas de facilitar la interaccion
estudiante-equipo docente, permite acceder a documentos en diferentes formatos (texto,
presentaciones powerpoint, articulos cientificos, direcciones web, etc.) que podran ser
utilizados bien para el estudio, como material complementario o para la evaluacion.
Por otra parte, los estudiantes dispondran de la infraestructura y equipamientos generales
del Departamento de Quimica Orgéanica y Bio-Orgéanica (laboratorios, equipos, etc.) asi como
de los fondos bibliograficos y documentales disponibles en las bibliotecas de la UNED, tanto
de la Sede Central como de Centros Asociados. También, a través de la web de la
Biblioteca Central de la UNED, el estudiante podra consultar una amplia coleccién de
recursos electronicos, tales como Bases de Datos, Revistas Electrénicas y Libros
Electrénicos.

Webgrafia

*Curso de RMN por Joseph P. Hornak

*Espectroscopia de RMN de 1H y 13C

*El laboratorio de RMN

*Resonancia Magnética Nuclear (Portal QUIMICAORGANICA.ORG)
*Acronimos en RMN

*Tabla periddica de los elementos

*Nuclear Magnetic Resonance (wikipedia)

IGUALDAD DE GENERO
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http://www.bruker-nmr.de/guide/eNMR/chem/NMRnuclei.html
http://en.wikipedia.org/wiki/Nuclear_magnetic_resonance
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En coherencia con el valor asumido de la igualdad de género, todas las denominaciones que en esta
Guia hacen referencia a 6rganos de gobierno unipersonales, de representacion, o miembros de la
comunidad universitaria y se efectdan en género masculino, cuando no se hayan sustituido por
términos genéricos, se entenderan hechas indistintamente en género femenino o masculino, segun el

sexo del titular que los desempefie.
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