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DESCRIPCION
BREVE DESCRIPCION Y JUSTIFICACION

Se presentan las principales técnicas espectroscopicas que se emplean en la actualidad
para el analisis estructural de farmacos, en su mayoria compuestos organicos, dedicando
especial atencion a espectroscopia de masas (EM), resonancia magnética nuclear (RMN) y
otras técnicas complementarias, entre otras, espectroscopia de infrarrojo (IR). Para cada
una de las técnicas, se explica el fundamento fisico necesario para el manejo a nivel de
usuario avanzado, los tipos de instrumentos empleados y su funcionamiento. Se considerara
también la preparacion de muestra necesaria y los parametros espectrales. Se detallan las
caracteristicas espectrales de los principales tipos de moléculas organicas, asi como a
compuestos de interés farmacologico, con el objetivo de afianzar los conocimientos
mediante ejercicios especificos para cada técnica. Finalmente, se discuten y resuelven
problemas que precisan el empleo conjunto de varias de estas técnicas, resaltando su
caracter complementario.

COMPETENCIAS*

Competencias Basicas:

e B-4 Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y
soluciones a un publico tanto especializado como no especializado.

e B-5 Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje
necesarias para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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Competencias Generales:

e G-1 Identificar, disefar, obtener, analizar, controlar y producir farmacos y
medicamentos, asi como otros productos y materias primas de interés sanitario de
uso humano o veterinario.

e G-3 Saber aplicar el método cientifico y adquirir habilidades en el manejo de la
legislacién, fuentes de informacién, bibliografia, elaboracién de protocolos y demas
aspectos que se consideran necesarios para recopilar e interpretar datos como el
disefio y evaluacion critica de ensayos preclinicos y clinicos.

e G-17 Tener destrezas informaticas suficientes para manejar procesadores de texto,
hojas de calculo, bases de datos, presentaciones y busqueda por internet. Conocer
la situacion actual de la telematica en relacion con las ciencias de la salud.

Competencias Especificas:

e E-Q1 Identificar, disefar, obtener, analizar y producir principios activos, farmacos y
otros productos y materiales de interés sanitario.

Competencias Transversales:

o T-1 Tener conocimientos avanzados y demostrar una comprensién de los
aspectos tedricos y practicos y de la metodologia de trabajo en su campo de estudio
con una profundidad que llegue hasta la vanguardia del conocimiento.

e T-2  Ser capaces de desenvolverse y poder aplicar sus conocimientos y sus
capacidades de resolucién de problemas, en ambitos laborales complejos vy
especializados que requieren el uso de ideas creativas e innovadoras.

REQUISITOS PREVIOS*

Se recomienda tener conocimientos previos de Quimica General y Quimica Organica

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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CONTENIDOS
0.- Introduccion al analisis estructural de farmacos

1.- Espectroscopia: conceptos basicos
Definicion y clasificacion. Radiaciéon electromagnética (REM). ElI  espectro
electromagnético. Interaccion radiacion-materia: absorcion y emision.
1.1.- Espectroscopia electrénica: UV-visible. Absorciones caracteristicas de las moléculas
organicas. Cromoforos.
1.2.- Espectroscopia infrarroja (IR): Absorcion y tipos de vibraciones. Informacion
estructural y correlaciones empiricas. Identificacion de grupos funcionales. Aplicacion al
analisis cualitativo de farmacos.

2.- Espectrometria de masas (EM)

Introduccién y fundamentos. Métodos de ionizacion e instrumentacién. Determinacion de
la masa molecular, tipos de iones y patrones isotopicos. Procesos de fragmentacion:
ruptura homolitica y heterolitica de enlaces, reordenamiento. Fragmentaciones tipicas
asociadas a grupos funcionales. Interpretacion de espectros.

2.1.- Acoplamiento con técnicas de separacion: cromatografia de gases (GC-MS) y
cromatografia liquida de alta presion (HPLC-MS y UHPLC-MS). Alta resolucién y
determinacion de la férmula molecular de farmacos.

3.- Espectroscopia de Resonancia Magnética Nuclear (RMN): Aspectos generales
Descripcion basica del fendmeno de la RMN. Aspectos experimentales.

3.1.- '"H RMN: desplazamiento quimico. Mecanismos de apantallamiento. Relaciones
topologicas y simetria molecular. Otros factores que influyen en el desplazamiento
quimico: anisotropia magnética, efectos del disolvente. Correlaciones: hidrégenos unidos
a carbono, hidrogenos unidos a otros nucleos. Simulaciones espectrales. Ejemplos.

3.2.- '"H RMN: acoplamiento de espin. Conceptos basicos de la interaccion espin-espin,
constantes de acoplamiento y patrones de multiplicidad. Ecuacion de Karplus. Sistemas
de espin. Acoplamiento heteronuclear. Ejemplos.

3.3.- '"H NMR: andlisis del espectro. Fendmenos de relajacion. Simplificaciones del
espectro: modificaciones del campo magnético, desacoplamiento de espin, reactivos de
desplazamiento. Efecto NOE. Introduccion a la espectroscopia bidimensional, 2D RMN:

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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correlacion homonuclear a través de enlaces (COSY) y a través del espacio (NOESY),
correlacion heteronuclear a través de un enlace (HSQC, HMQC). Ejemplos.

3.4.- 3C NMR. Métodos de adquisicion, desacoplamientos: banda ancha (BB), off-
resonance, DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Desplazamiento
quimico. Acoplamientos de espin-espin. Analisis de espectros. Ejemplos.

3.5-. RMN de otros nucleos. '"H RMN de compuestos bio-inorganicos y farmacos basados
en complejos metalicos. 3'P RMN, "F RMN, N y SN RMN.

4.- Otras técnicas analiticas de utilidad
Técnicas cromatograficas: Métodos cromatograficos estereoselectivos para el analisis de
farmacos. Actividad optica. Difraccion de rayos X (monocristal y XRD).

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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METODOLOGIA
ACTIVIDADES FORMATIVAS

Actividades Formativas*
(Memoria GF)

Actividades Formativas
(Sigma)

Créditos*

ECTS Competencias

Sesiones teodricas

Sesiones de exposicién de
conceptos

B-4, B-5, G-1, G-3,
1,8 G-17, EQ-11, T-1,
T-2

Resolucion de ejercicios y
problemas

Sesiones de resolucion de
ejercicios, problemas y
casos (1)

B-4, B-5, G-1, G-3,
0,4 G'17, EQ'111 T-11
T-2

Actividades integradores del
conocimiento: casos, seminarios,
Trabajos dirigidos y aprendizaje
cooperativo

Seminarios

Sesiones practicas: laboratorio o
simulaciones

Trabajo practico /
laboratorio

Presentaciones (3)

Estudio personal del alumno

Actividades de estudio
personal por parte de los
estudiantes

B-4, B-5, G-1, G-3,
3,7 G'17, EQ'111 T-11
T-2

Actividades de evaluacion

Actividades de evaluacion
(examenes, controles de
seguimiento...)

B-4, B-5, G-1, G-3,
0,1 G-17, EQ-11, T-1,
T-2

TOTAL

6,0

GF: Grado en Farmacia

(1) En el GF el epigrafe de “casos” de la ficha de la asignatura en Sigma esta incluido en
“Actividades integradoras del conocimiento”
(2) No aplica para el GF, actividades para resolver dudas del alumno estan incluidas en el apartado

“Estudio personal del alumno”

(3) En el GF el epigrafe “presentaciones” de la ficha de la asignatura en Sigma esta incluido en
“Actividades integradoras del conocimiento”

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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EXPLICACION DE LA METODOLOGIA DIDACTICA

1. Método expositivo. Leccion magistral participativa, trabajo a través de las exposiciones
de los diferentes contenidos tedrico-practicos e implicando al estudiante con la combinacion
de actividades y ejercicios en el aula. Incentivando al alumno a formular preguntas que
comporten un razonamiento personal. Imparticion de contenidos, explicacion y demostracion
de capacidades, habilidades y conocimientos en el aula o a través de medios audiovisuales.

2. Resolucioén de ejercicios o problemas, desarrollando soluciones adecuadas mediante
la realizacion de rutinas, aplicando formulas o algoritmos e interpretando resultados. Se
suele utilizar como complemento de la leccidn magistral.

3. Actividades de evaluacién. Ejercicios para evaluar el grado de asuncion de las
competencias (conocimientos, habilidades, valores) por parte de los alumnos. De forma
continuada o puntual.

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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EVALUACION

METODOS DE EVALUACION

Métodos de evaluacion * | Métodos de evaluacion Peso*(2) | Competencias
(Memoria GF) (Sigma)
: , 0 B-4, B-5, G-1, G-3, G-

Examen final Examen final 50% 17, EQ-11, T-1, T-2

- Examen/es parcial/es (1) - -
Seguimiento del
aprendizaje (incluye
controles, casos, ejercicios, . . B-4, B-5, G-1, G-3, G-
problemas, participacion, Actividades de seguimiento 50% 17, EQ-11,T-1, T-2
avaluacién On-Line,
autoevaluacion)
ViElEes y Trabajos y presentaciones - -
presentaciones
Trabajo practico o Trabajo experimental o de
experimental campo i i
Evaluacion TFG Proyectos - -
Practicas externas
(practicas tuteladas y Valoracion de la empresa o
practicas orientadas a la institucion ) )
mencion)

- Participacion (1) - -

100%

GF: Grado en Farmacia

1) En el GF los epigrafes “Examen/es parcial/es” y “la Participacion” de la ficha de la asignatura en
Sigma estan incluidos en “Seguimiento del aprendizaje”

(2) Los valores pueden oscilar £5 % respecto el valor definido en la memoria del GF (sumatorio final
100%)

RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

e Demostrar comprension y capacidad de aplicacion de los conocimientos de
Determinacién Estructural (IR, RMN, UV-Vis, EM) en la practica de la Farmacia.
¢ |dentificar, formular y resolver problemas tipicos de Determinacion Estructural.

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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CALIFICACION

Primera convocatoria:

La evaluacion de la asignatura considerara las calificaciones obtenidas mediante los
meétodos de evaluacion descritos mas arriba. Todas estas notas seran sobre 10 y tendran un
valor maximo de 10.

Para aprobar la asignatura, deben cumplirse los siguientes dos requisitos:

A) la calificacion global debe ser igual o superior a 5
B) deben superarse los minimos exigidos que se detallan a continuacion:

B.1: Examen Final 55%

e Al final del semestre se realiza un examen final (EF) (teoria + problemas), que
representa un 55% de la calificacion de la asignatura. Para aplicar la formula, la nota
del examen final debe tener un valor igual o superior a 5.

B.2: Actividades de seguimiento (AS) (total 40%)

e Se realizaran dos examenes de seguimiento (ES) de la asignatura, dichas pruebas
se realizaran en horas de clase y representaran un 40% de la calificacién de la
asignatura (Prueba |: 20%), (Prueba II: 20%). Los ES no liberan materia de cara al
EF.

¢ Resolucion de problemas (RP): esta actividad de seguimiento representara un 5%
de la calificacion de la asignatura. La actividad consistira en la resolucion de
problemas a entregar.

La nota final se obtiene de:
NF= EF*0.55 + prueba 1*0.20 + prueba 11*0.20 + RP*0.05

Si no se superan los minimos requeridos, no se aplicara la féormula y la nota final
correspondera a la nota mas baja de todas las obtenidas.

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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Segunda convocatoria:

En caso de no superar con un minimo de 5 en la primera convocatoria, se realizara un
examen en una segunda convocatoria que evaluara los contenidos tedricos-practicos en un
solo examen.

La cualificacién final sera:

NF= EF*0.95 + RP*0.05

Siquientes convocatorias:

NF= EF
EVALUACION DE LAS COMPETENCIAS

Para la evaluacion de las competencias B-4, B-5, G-1, G-3, G-17, EQ-11, T-1, T-2 se utilizara
como indicador la nota de la asignatura.

BIBLIOGRAFIA

a) Bibliografia basica

¢ D.H. Williams, |. Fleming, Spectroscopic Methods in Organic Chemistry, McGraw-Hill,
London, 2007.

eR. Silverstein, F.X. Webster, D.J. Kiemle, Spectrometric Identification of Organic
Compounds, Wiley, New York, 2005.

e P. Crews, J. Rodriguez, M. Jaspars, Organic Structure Analysis, Oxford University Press,
New York, 2009.

oM. Hesse, H. Meier y B. Zeeh, Métodos Espectroscopicos en Quimica Organica, 2a
edicion, Ed. Sintesis, Madrid, 2005. ISBN: 9788477385226.

¢ Duddeck H., Dietrich W., Téth G., Elucidacién Estructural por RMN. Springer-Verlag Ibérica
(Traduccion de la 32 Ed. Revisada y actualizada), 2000.

eEkman R., Silberring J., Westman-Brinkmalm A., Kraj A., Mass spectrometry
(Instrumentation, Interpretation, and Applications), John Wiley & Sons, 2009.

* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).
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b) Bibliografia complementaria: Problemas

eL.D. Field, S. Sternhell, J.R. Kalman, Organic Structures from Spectra, Wiley, Chichester,
2008.

oJ. R. Pedro, G. Blay, 200 Problemas De Determinacion Estructural de Compuestos
Organicos, Ed. Vision libros, Madrid, 2010.

c) Bibliografia complementaria: Tablas

e E. Pretsch, P. Bihlmann, C. Affolter, A. Herrera, R. Martinez, Determinacién estructural de
compuestos organicos, Springer, Barcelona, 2002.

e E. Pretsch, P. Buhimann, M. Badertscher, Structure Determination of Organic Compounds,
Springer, Berlin, 2009.
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* Estas caracteristicas no se pueden modificar sin la aprobacién de los érganos responsables de las
estructures académicas de nivel superior (materia, médulo y/o plan de estudios).



